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/Zusammenfassung

Grundwasser ist eine wichtige Ressource fiir die Trinkwasserversorgung und landwirt-
schaftliche Bewiésserung. An vielen Orten weltweit stammt es aus Karstaquiferen, die
durch ihre starke Losungsverwitterung besondere hydrologische Eigenschaften aufwei-
sen. In rdumlich verteilten Grundwassermodellen wird dies durch die Modellierung von
Rohrensystemen neben der porésen Gesteinsmatrix beriicksichtigt.

Einige Studien haben bereits die Eignung von MODFLOW-CFP fiir die Modellierung
von Karstsystemen gezeigt. Lokale Sensitivitdtsanalysen haben ergeben, dass der Réhren-
durchmesser und der Austauschparameter zwischen Rohren und Matrix einflussreiche
Parameter sind. Die Woodville Karst Plain in Florida (USA) war bereits Gegenstand
eingehender Untersuchungen, und ein kalibriertes Grundwassermodell der Gegend ist
verfiighar. Das Ziel dieser Studie ist es, eine globale Sensitivitdtsanalyse mit rdumlich
aufgeteilten Parametern durchzufiihren, um eine Rangfolge der sensitivsten Parameter
aufzustellen.

Ohne rdumliche Aufteilung ist die Gesamt-Modellgiite am sensitivsten auf die hydrauli-
sche Leitfdhigkeit und die Grundwasserneubildung. Bei der Aufteilung dieser Parameter
in vier Bereiche sind deutliche rdumliche Unterschiede zu erkennen. Drei Bereiche der
hydraulischen Leitfahigkeit sind die sensitivsten Faktoren, es folgen Randbedingungen
zur Repréisentation eines Flusses und die Standrohrspiegelh6hen an den Modellréndern.
Erst auf den folgenden Platzen reihen sich die spezifischen Parameter der Karstrohren
ein. Die rdumlichen Bereiche der Grundwasserneubildung sind deutlich weniger einfluss-
reich als bei der Untersuchung ohne Aufteilung. Weiterhin bestehen bei den meisten
Parametern grofle Unterschiede zwischen den Sensitivititen von Standrohrspiegelhohen
und Quellabfliissen.

Die Untersuchung zeigt, dass eine ausfiihrliche Sensitivitatsanalyse, die raumliche Muster
der Eingangsparameter beriicksichtigt, ein préziseres Bild iiber die Parameteridentifizier-
barkeit liefern kann als eine rdumlich einheitliche Analyse. Das Vorgehen ermoglicht es,
die Aussagekraft der kalibrierten Parameter zu bewerten und so die Modelloptimierung

effizienter voranzutreiben.



Kapitel 1

Einleitung

1.1 Hintergrund

Grundwasser ist eine wichtige Ressource fiir die Trinkwasserversorgung und landwirt-
schaftliche Bewisserung. Weltweit wird auf 39 % der bewéasserten Flache Grundwasser
genutzt, und sowohl der Anteil als auch die absolute Menge des entnommenen Grund-
wassers steigen (Siebert et al., 2010). In vielen Aquiferen iibersteigt die Entnahme die
Neubildungsrate (Gleeson et al., 2012). Ein nicht unerheblicher Teil des genutzten Grund-
wassers stammt aus Karstgebieten, bis zu ein Viertel der Weltbevilkerung ist davon
abhéngig (Ford und Williams, 2007). Fiir ein erfolgreiches Wassermanagement ist es
daher wichtig, die ablaufenden Prozesse zu verstehen, damit genaue Aussagen iiber die
nutzbaren Wassermengen getroffen werden konnen. Die numerischen Modelle, mit denen
die Prozesse im Untergrund simuliert werden, werden sténdig verbessert. Ein Ansatz,
um herauszufinden, wo Verbesserungspotential besteht, ist die Sensitivitdtsanalyse und

wird in dieser Arbeit angewandt.

1.2 Karsthydrogeologie

Der Begriff ,, Karst*“ wurde urspriinglich aus der slowenischen Sprache abgeleitet und be-
zeichnet eine spezielle Landform, die sich in Gegenden mit - neben anderen Eigenschaften
- besonders l6slichen Gesteinsarten wie Kalkstein oder Gips bildet (Ford und Williams,
2007). Die chemischen Grundlagen dazu werden in Kapitel 1.2.1 niher erldutert. Durch
Verkarstung entstehen die typischen Formen wie Hohlen, Schlucklécher oder grofle Quel-
len (ebenfalls in Kapitel 1.2.1). Der Treiber dieses Prozesses ist der unterirdische Teil

des hydrologischen Kreislaufs, welcher umgekehrt stark von Karstphdnomenen beein-
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flusst wird und spezielle Eigenschaften aufweist (Ford und Williams, 2007), dazu mehr

in Kapitel 1.2.2. Kapitel 1.2.3 beschreibt die besondere Erforschung von Karstgebieten.

1.2.1 Chemische Verwitterungsprozesse und typische Landformen

Die Morphologie von Karbonatgesteinen unterscheidet sich durch Lésungsprozesse deut-
lich von anderen Gesteinen. Die Kohlensdureverwitterung bedingt ein Auflésen des Ge-
steins im Wasser. Damit dieser Prozess stattfindet, muss sich in der Luft oder im Boden
vorhandenes Kohlendioxid (CO3) im Wasser losen. Zusammen mit den Wassermolekiilen
(H50) verbindet sich ein Teil des Kohlendioxids zu Kohlensdure (HyCOs3), welche teil-
weise zu HT und HCOj dissoziiert. Calcit-Minerale (CaCOs), welche zum Beispiel in
Kalkstein vorkommen, werden dann durch die Kohlenséure in folgender Reaktion gelost
(Zepp, 2014, S.94):

CaCO3 + HyCO3 — Ca®™ + 2 HCO3 (1.1)

Dadurch kénnen sich in Gebieten mit Karbonatgesteinen grofle unterirdische Hohlrdume
und auch oberirdisch spezielle Landschaftsformen ausbilden (Zepp, 2014). Hydrogeo-
logen bezeichnen so entstandene Hohlformen oder Rohren als tertiére Porositéit. An-
dere Hohlrdume im Gestein werden meist der Matrix zugeordnet und entstehen vor
der Verkarstung, entweder (primér) wihrend der Gesteinsentstehung oder nachtréglich
(sekundér) durch tektonische Prozesse in Form von Rissen oder Frakturen (Ford und
Williams, 2007; Hartmann et al., 2014). Neben vielen weiteren Klassifizierungen kénnen
Karstformen in Exokarst (an der Erdoberfliche), Epikarst (direkt unter der Oberfldche)
und Endokarst (im tieferen Untergrund) eingeteilt werden. Der Epikarst ist dabei die
oberste Schicht von Karstgestein, die eine wichtige Rolle als Wasserspeicher und bei der
weiteren Verteilung des Wasser spielt. Die Durchléssigkeit ist hoher und die Hohlrdume
sind gleichméfiger verteilt als im darunter liegenden Bereich des Endokarst (Goldschei-
der und Andreo, 2007). Ein Konzeptmodell mit verschiedenen Prozessen zeigt Abbildung
1.1.

Einige Beispiele fiir Karst-Landformen sind Karren, Dolinen und Poljen. Karren sind
kleinrdumige, konkave Losungsformen, die auf hohe Grundwasserneubildung und ausge-
priagten Epikarst hindeuten. Dolinen sind mittelgroe, rundliche Vertiefungen, die bei-
spielsweise durch Einsturz oder Losung entstehen. Groflere Mulden werden Poljen ge-
nannt, die Dimensionen eines Tales annehmen kénnen und oft durch gréflere geologische
Strukturen bedingt sind (Goldscheider und Andreo, 2007). Anhand der oberflachlich auf-
tretenden Karstmerkmale konnen viele Informationen {iber das gesamte System gewon-

nen werden, jedoch kann nicht pauschal auf Eigenschaften der unterirdischen Bereiche
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geschlossen werden, da sich die Karstentwicklung oftmals zeitlich verdndert und zudem
durch andere Prozesse iiberprigt wird. Die verlésslichsten Indikatoren fiir aktive Karst-
systeme sind Formen, durch die der Abfluss gebiindelt wird, wie Dolinen oder grofe
Quellen (Goldscheider und Andreo, 2007).
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Abbildung 1.1: Schematische Darstellung verschiedener Bereiche und Prozesse in
Karstgebieten. Dunkelgriin umrandet: Exo- und Epikarst, rot umrandet: Endokarst
(aus Hartmann et al., 2014).

1.2.2 Hydrogeologische Eigenschaften

Die Morphologie von Karstaquiferen hat einen erheblichen Einfluss auf die hydrologi-
schen Prozesse und die menschliche Wassernutzung. Ein Merkmal ist, dass das Wasser
durch meist flachgriindige Béden und punktuelle Infiltration schnell in den Untergrund
gelangen kann. Dort flieit es durch die groflen Rohren schnell weiter. Somit kénnen
im Oberflichen- oder Niederschlagswasser vorhandene Schadstoffe nur schlecht abge-
baut werden, erreichen das Grundwasser und kénnen anschliefend an Quellen wieder
an die Oberflache treten (z. B. Ford und Williams, 2007; Doerfliger et al., 1999). Ne-
ben schnellen gibt es in Karstsystemen aber auch langsame Abflusskomponenten, deren
Prozesse in der Gesteinsmatrix auflerhalb der grofien Rohren stattfinden. Diese duale
Aufteilung in zwei Kompartimente betrifft mehrere Prozesse (Kiraly, 1998): (a) die In-
filtration, die entweder diffus und langsam in der Matrix oder punktuell und schnell in
Schluckléchern stattfindet, (b) den Grundwasserfluss mit niedrigen beziehungsweise ho-

hen FlieBgeschwindigkeiten in Matrix und Rohrennetzwerk, und (c) den Abfluss an der
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Quelle, der sich aus der gleichméfligen Matrix- und der variablen Rohrenkomponente
zusammensetzt.

Die genauere Erforschung eines grofleren Gebietes ist auf Grund der Heterogenitéit und
Anisotropie sehr aufwéndig, daher sind meist nur wenige Informationen iiber die Be-
schaffenheit des Gesteins vorhanden, und Riickschliisse aus anderen Gebieten konnen
nicht gezogen werden, da Karst viele verschiedene Ausprigungen besitzen kann (Ford
und Williams, 2007). Ford und Williams heben ebenfalls hervor, dass die Matrix den mit
Abstand wichtigsten Speicherraum darstellt. Sie zeigen vier Karstsysteme in unterschied-
lichen Gesteinsarten, in denen jeweils mindestens 96 % des Porenraums in der Matrix
vorkommt, selbst dort, wo grofle Hohlensysteme existieren. Fiir den Grundwasserfluss
konnen die Rohren jedoch, abhéngig von der Gesteinsart, unterschiedliche Bedeutungen
haben. Die Bandbreite reicht von meist alten Gesteinen mit geringer primérer Porositét,
die iiberwiegend von den Rohren entwissert werden, bis zu Gesteinen mit einer hohen
Matrixporositét, bei denen die Matrix gleich viel oder mehr Wasser als die Rohren trans-
portieren kann (Groves, 2007).

Es wurden bereits einige Versuche unternommen, Karststrukturen zu charakterisieren
und systematisieren, so beispielsweise nach dem Anteil an kornigen (Matrix-), Riss- oder
Rohrenhohlrdumen oder nach der Art von Grundwasserneubildung, Speicherung und
Transport. Ebenso wurde versucht, aus der Abflussreaktion auf Niederschldge den Grad
der Verkarstung zu bestimmen. Heutige Computermodelle unterscheiden bis zu drei Ar-
ten von Hohlrdumen mit unterschiedlichen Eigenschaften: Matrix, Risse und Rohren. Am
Besten konnen Karstsysteme mit Beriicksichtigung aller drei Arten abgebildet werden,
dies ist jedoch aufgrund der unzureichenden Kenntnis des Untergrunds und der nétigen
Rechnerkapazitét im Moment nicht praktikabel (Ford und Williams, 2007).

Die Beschreibung des Grundwasserflusses ist ebenso kompliziert wie die der unterirdi-
schen Hohlrdume. Die Grundeinheit einer jeden hydrologischen Beschreibung, das Ein-
zugsgebiet, lasst sich bei Karstaquiferen, anders als in rein portsen Medien, oftmals
nicht eindeutig bestimmen. Im Untergrund kann Wasser iiber die oberirdischen Was-
serscheiden hinweg flieen und die Einzugsgebietsgrenzen kénnen sich zeitlich, je nach
Fiillstand des Aquifers, verdndern (Groves, 2007). Der Eintritt des Wassers in den Un-
tergrund kann entweder autogen als Infiltration iiber dem Karstgestein oder allogen aus
Gebieten mit nicht verkarstungsfihigen Gesteinen passieren. Bei allogener Grundwas-
serneubildung versickert oft ein ganzer Fluss nach dem Erreichen des Karstgesteins in
den Untergrund, was entweder punktuell durch Schlucklocher oder flachenhaft in einem
Bereich des Flussbettes geschieht (Groves, 2007).
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1.2.3 Erforschung der Wasserressourcen in Karstgebieten

Durch die besonderen Eigenschaften von Karstgebieten unterscheiden sich die Methoden
zur Erforschung ebenfalls von anderen Aquiferen. Karstaquifere erméglichen es, unterir-
dische FlieBwege durch Spelédologen zu erforschen. Dies bietet viele Vorteile und ist auch
notwendig, um Karstsysteme zu verstehen, da in den Rohren sehr viel Wasser flielen
kann und sie oftmals eine gréflere Bedeutung als die umgebende Matrix haben. Durch
den direkten Zugang zu unterirdischen Fliewegen konnen mehr Informationen als durch
Beobachtungsbrunnen oder Abflussmessungen an Quellen gewonnen werden: Die Flief3-
richtung des Wassers kann direkt beobachtet, einzelne Zufliisse zu Quellen kénnen erfasst
und Einzugsgebiete abgegrenzt werden. So kénnen ungewchnliche Situationen besser er-
klart werden. Weiterhin kénnen die Hohlenmorphologie und eventuelle Hochwassermar-
ken beobachtet sowie Sedimente datiert werden, wodurch auch historische Erkenntnisse
moglich sind (Jeannin et al., 2007).

Die Verwendung von Tracern ist als Methode zur generellen Grundwassererforschung
auch fiir Karstgebiete von Bedeutung (Groves, 2007). Bei der Verwendung von Tracern
unterscheidet man kiinstliche und natiirlich vorkommende Stoffe. Kiinstliche Tracer wer-
den dem Wasser zugegeben und sind geeignet fiir kurze Verweilzeiten im Untergrund.
Sie werden in Karstgebieten eingesetzt, um unterirdische Hohlennetzwerke nidher zu be-
stimmen, zum Beispiel um Verbindungen zu erkennen oder Einzugsgebiete abzugren-
zen. Uber die Tracerdurchgangskurve konnen FlieBgeschwindigkeiten, Abflussmengen
und Rohrendurchmesser abgeschéitzt werden. Gut geeignet sind Fluoreszenztracer, da sie
sich anndhernd wie Wasser verhalten, ungiftig sind und sich in geringen Konzentrationen
nachweisen lassen (Hartmann et al., 2014). Natiirliche Tracer sind Stoffe, die von Natur
aus im Wasser vorkommen. Sie enthalten integrierte Informationen aus dem gesamten
System und die verschiedenen Herkiinfte, Mischungsverhéltnisse und Verweilzeiten des
Wassers konnen daraus abgeleitet werden. Als natiirlicher Tracer kann theoretisch jeder
im Wasser vorkommende Stoff oder auch Eigenschaften des Wassers verwendet werden. In
der Praxis werden beispielsweise Ionen, Spurenelemente, geloster organischer Kohlenstoff
(DOC), Wasserisotope oder auch die elektrische Leitfdhigkeit, Triitbung oder Temperatur
verwendet. Wasserisotope sind besonders geeignet, weil sie Bestandteile des Wassers sind
und somit keine besonderen chemischen und physikalischen Eigenschaften aufweisen, die
man beachten miisste (Hartmann et al., 2014). Werden die Eigenschaften oder Inhaltss-
toffe kontinuierlich gemessen, ist eine hohe zeitliche Auflésung wichtig, da die Gréflen
in Karstsystemen, insbesondere der Wasserstand, sehr dynamisch sein kénnen. Anstelle

eines Netzes mit mehreren Messstellen wird im Karst oft nur die Quelle beprobt. Zur
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Auswertung der Ergebnisse ist die Kenntnis der Eingangsdaten notwendig, daher soll-
ten zusétzlich der Niederschlag oder an Schlucklochern versinkendes Wasser gemessen
werden. Die Auswertung der Daten kann Informationen iiber die Herkunft des Wassers
liefern, beispielsweise kénnen eine verédnderte Leitfahigkeit oder Temperatur die Anwe-
senheit von Regenwasser anzeigen, oder iiber die Stoffzusammensetzung kénnen durch
unvollstindig abgelaufene Reaktionen Verweilzeiten hergeleitet werden (Hartmann et al.,
2014).

Weitere Informationen iiber Karstsysteme bringen geophysikalische Methoden. Mit Pump-
versuchen werden hydraulische Informationen iiber die Umgebung eines Bohrloches ge-
wonnen. Hierbei kann das Verhalten des Grundwasserspiegels die hydraulische Leitfdhig-
keit und auch die Anwesenheit von Frakturen oder Rohrensystemen anzeigen. Andere
geophysikalische Methoden sind die Seismik zur Abgrenzung des Aquifers gegeniiber
anderen Gesteinsarten, Mikrogravitation zur Entdeckung von Hohlrdumen, auflerdem
elektromagnetische Methoden, die Messung des Eigenpotentials (englisch spontaneous

potential) und Georadar (Hartmann et al., 2014).

1.3 Hydrologische Modellierung von Karstsystemen

Durch den globalen Wandel (Klimawandel, Bevolkerungswachstum, Wirtschaftswachs-
tum usw.) wird der Druck auf die Wasserressourcen in Karstgebieten weiter zunehmen,
daher sind aussagekriftige hydrologische Karstmodelle von grofier Bedeutung (Hartmann
et al., 2014). Es gibt verschiedene Ansétze, wie Grundwasser modelliert werden kann.
Einen Uberblick iiber speziell in verkarsteten Gebieten angewandte Modellkonzepte soll
dieses Kapitel geben. Ein wichtiges Werkzeug zum Verstdndnis von Modellen sind Sen-
sitivitdtsanalysen. Methoden dazu werden im zweiten Teil dieses Kapitels behandelt.
Die Erkenntnisse aus solchen Analysen kénnen die Starken und Schwichen des Modells

offenlegen und eine Basis fiir eine Modellverbesserung sein.

1.3.1 Modellarten

Grundsétzlich gibt es viele Kriterien, nach denen Modelle unterschieden werden kénnen.
Eine Moglichkeit ist die Einteilung nach der Abbildung der Prozesse. Kuniansky (2014)
unterscheidet zwischen (a) rdumlich verteilten Parametermodellen, (b) konzentrierten,
sogenannten lumped parameter models und (c) statistischen Modellen. Rein statistische
Ansitze (c), auch als black box bezeichnet, basieren auf Beobachtungen aus der Ver-

gangenheit. Sie sind bei verdnderten Zustdnden des Systems, beispielsweise Klima- und



8 Kapitel 1. Einleitung

Landnutzungsénderungen, nicht auf die Zukunft {ibertragbar (Ford und Williams, 2007)

und werden deshalb im Folgenden nicht weiter betrachtet.

Raumlich verteilte Modelle

Réumlich verteilte Parametermodelle (a) werden in der Grundwassermodellierung héufig
eingesetzt (Kuniansky, 2014; 2016b). Sie bilden den zu modellierenden Raum als diskre-
tes zwei- oder dreidimensionales Netzwerk ab und bieten durch ihren physikalischen und
moglichst realitdtsnahen Ansatz ein gutes Prozessverstindnis. Dieses ist fiir langerfristige
Vorhersagen elementar, weil zukiinftige Klima- oder Landnutzungsverinderungen den
Wasserhaushalt beeinflussen werden. Eine mdoglichst genaue Beschreibung der Prozesse
ermoglicht Vorhersagen auch fiir verdinderte Randbedingungen. Eine Herausforderung
bei rdumlich verteilten Modellen ist die Datenverfiigbarkeit. Meist sind die Beobach-
tungsdaten, zum Beispiel von Standrohrspiegelhohen, rdumlich geringer aufgelost als
notig, was zu einer schlechten Kalibrierung und falschen Modellergebnissen an Stellen
ohne Messwerte fithren kann (Hartmann et al., 2014).
Verschiedene Modellansétze fiir die speziellen Eigenschaften von Karstgrundwasserleitern
werden in Kuniansky (2016b) beschrieben (siehe Abbildung 1.2). Ein Basismodell, das
in vielen Gesteinsarten angewendet werden kann, ist das Ein-Kontinuum-Porenmodell
(Single-Continuum Porous-Equivalent in Abbildung 1.2). Es beschreibt eine Gesteins-
oder Sedimentmatrix, in deren Poren das Wasser fliefit. Jede Zelle des Modells wird als
homogene Einheit angenommen, die als ,, Durchschnittswert® alle Heterogenititen in der
Zelle beschreiben kann (Kuniansky, 2016b; Hartmann et al., 2014). Bei der mathema-
tischen Beschreibung des Grundwasserflusses in pordsen Medien wird das Gesetz von
Darcy verwendet (veréndert nach Gl. 5.4 aus Ford und Williams, 2007, S.109):

g =-K f((i;; (1.2)
mit () als Abflussmenge, a als Querschnittsfliche des Aquifers, K; als hydraulische
Leitfahigkeit und % als hydraulischer Gradient bzw. als Standrohrspiegelh6hendnderung

pro Langeneinheit.

Ein-Kontinuum-Porenmodelle wurden bisher oft erfolgreich zur Abschétzung von Grund-
wasserressourcen und Wasserbilanzen auf regionaler Ebene verwendet. Fiir kleinskalige
Transportprobleme mit fortgeschrittener Verkarstung sind sie allerdings weniger geeignet,
da sie nur eine geringe Variabilitdt des Grundwasserleiters annehmen, was fiir Karstsys-
teme nicht gilt (Kuniansky, 2016b; Hartmann et al., 2014; Sauter et al., 2006). Zudem

sind die Hohlrdume in Karstgesteinen nicht zuféllig, sondern hierarchisch verteilt, und K
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ist stark abhéngig vom betrachteten Teil des Aquifers. Hinzu kommt, dass das Darcy-
Gesetz nur fiir laminares FlieBen gilt. Ab einer gewissen FlieBgeschwindigkeit, die bei
groflen Poren bzw. Rohren leicht {iberschritten werden kann, wird das Flieen turbulent
und somit der Zusammenhang zwischen hydraulischem Gradienten und Abflussmenge
nicht mehr linear. Auch falls die Bereiche mit Réhren nur einen geringen Teil der Po-
rositét ausmachen und die Darcy-Annahme in den meisten Bereichen (lokal, z.B. fiir
einzelne Brunnen) gilt, flieit doch ein Grofiteil des Wassers durch die Rohren und muss
entsprechend berticksichtigt werden (Ford und Williams, 2007).

Computerprogramme zur Grundwassermodellierung entstanden seit den 1970er-Jahren.
Ein weit verbreitetes Beispiel ist das Modell MODFLOW, dessen erste Version ab 1981
vom United States Geological Survey (USGS) entwickelt wurde und Anfang der 1990er-
Jahre weit verbreitet war (McDonald und Harbaugh, 2003). Durch den modularen Auf-
bau konnen Funktionen hinzugenommen oder weggelassen werden. Neben Erweiterun-
gen beispielsweise zur Implementierung von Randbedingungen (WEL, DRN, etc.) gibt
es die Erweiterung MODFLOW-CFP (Modus 2) von Shoemaker et al. (2008b), die ne-
ben laminarem auch turbulentes Fliefen beriicksichtigt und damit bessere Ergebnisse in
verkarsteten Systemen erreicht (Shoemaker et al., 2008a; Kuniansky et al., 2008; 2011;
Kuniansky, 2016b).

Ist der Untergrund heterogen, wenn es beispielsweise schnelle und langsame Abflusskom-
ponenten gibt, kann ein zweites Kontinuum fiir jede Modellzelle mit anderen Eigenschaf-
ten angenommen werden (Dual-Continuum Porous-Equivalent in Abbildung 1.2). Vor-
teile des Ansatzes sind, dass er sowohl schnelle als auch langsame Abflusskomponenten si-
mulieren kann und trotzdem mit wenigen Eingangsdaten, ohne dass eine R6hrengeometrie
bekannt sein muss, auskommt (Kuniansky, 2016b). Eine neuere Studie mit diesem An-
satz ist zum Beispiel Kordilla et al. (2012).

Wenn grofie Rohren im Untergrund existieren, stofit das Konzept der Porenstruktur an
seine Grenzen, da das Wasser dort von laminarem in turbulentes Fliefen wechseln kann
und somit die Annahmen der Darcy-Gleichung nicht mehr gelten (Kuniansky, 2016b). In
solchen Féllen kann der Hagen-Poiseuille-Ansatz fiir laminares und die Darcy-Weisbach-
Gleichung fiir turbulentes Flielen in Rohren angewandt werden (z. B. Ford und Williams,
2007; Shoemaker et al., 2008b). Modelle, die ein Réhrennetzwerk abbilden kénnen, wer-
den Hybridmodelle genannt (Hybrid model in Abb. 1.2) und bisher vor allem in der
Forschung oder in gut erforschten Rohrensystemen angewandt (Kuniansky, 2016b). Sie
konnen das schnelle Auslaufverhalten des Aquifers nach starken Niederschlégen, das lang-

same Auslaufen in Trockenzeiten und auch den wichtigen Austausch zwischen Réhren
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und Matrix gut darstellen (Sauter et al., 2006). Ein Beispiel ist der ,,Conduit Flow Pro-
cess®, der in der Version MODFLOW-CFP (Shoemaker et al., 2008b) implementiert ist
und speziell fiir Karstsysteme entwickelt wurde. Er ermoglicht es, in der Modellstruktur
diskrete Rohrengeometrien einzufiigen. Mit MODFLOW-CFP koénnen Karstsysteme so-
mit realistischer als mit Ein-Kontinuum-Modellen beschrieben werden, wie beispielsweise
Reimann und Hill (2009) zeigen.

Das Modell wurde bisher mehrmals angewendet, zum Beispiel von Hill (2008) und Hill
et al. (2010) in Zentral-Florida, Gallegos (2011), Gallegos et al. (2013), Xu et al. (2015b)
und Xu et al. (2015a) in Nord-Florida, Saller et al. (2013) in South Dakota, Karay und
Hajnal (2015 und 2016) in Ungarn, Reimann et al. (2014) und Giese et al. (2017) in
Frankreich, Filippini et al. (2016) in einem Tunnel in Italien sowie Reimann et al. (2011)

und Chang et al. (2015) jeweils in einem kiinstlichen Gebiet.

Spielt das Rohrensystem eine dominante Rolle, kann die Modellierung der Matrix weg-
gelassen werden. Es sind die Abbildung von einzelnen oder mehreren Rohrensystemen
denkbar (Discrete Single Fracture Set bzw. Discrete Multiple Fracture Set, Abb. 1.2).
Falls die Rohrengeometrien nicht bekannt sind, konnen sie stochastisch ermittelt werden.

Anwendungen sind in der Hydrogeologie bisher nicht bekannt (Kuniansky, 2016b).

SCPE DCPE HM DSFS DMFS
Single- Dual- Hybrid Discrete Discrete
Continuum Continuum model Single Multiple
Porous- Porous- Fracture Fracture
Equivalent Equivalent Set Set
! ! liEs
—t —t j
Deterministic approach > Stochastic approach
Small Investigation effort > High
High - Practical applicability Small
Limited Capability to simulate heterogeneities > Good

Abbildung 1.2: Verschiedene Konzepte zur Modellierung von Grundwasser in
Karstgebieten (iibernommen aus Kuniansky (2016b), urspriinglich verdndert aus
Teutsch und Sauter (1998)).

Raumlich konzentrierte Modelle (lumped parameter-Modelle)

In sogenannten Lumped parameter-Modellen wird das betrachtete System ohne explizite
rdumliche Unterteilung modelliert. Es gibt viele verschiedene Modelle, denen unterschied-

liche Konzeptvorstellungen zugrunde liegen. Meist basieren sie jedoch auf linearen oder
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nichtlinearen Beziehungen zwischen Speicherinhalt und Abflussmenge. Die Parameter,
mit denen diese beschrieben werden, sind effektive Werte, die keine physikalische Ent-
sprechung haben und somit nicht messbar sind. Daher miissen sie mit im Feld gemessenen
Grofen (zum Beispiel der Abflussmenge) kalibriert werden (Hartmann et al., 2014).
Hartmann et al. (2014) unterscheiden zwischen mehreren Prozessen, die in lumped pa-
rameter-Modellen beschrieben werden. Beginnend an der Oberflache wird eine Boden-
und/oder eine Epikarst-Schicht modelliert. Uberschiissiges Wasser, das von diesen Berei-
chen nicht aufgenommen werden kann, wird als Oberflachenabfluss behandelt. Allogener
Abfluss (aus externen Gebieten) wird von den meisten Modellen nicht betrachtet. In
der Epikarst-Schicht wird das Wasser anschlieend nach gewissen Regeln auf die Matrix
und das Rohrensystem aufgeteilt. Die néchste Schicht ist das eigentliche Karstsystem.
Dort gibt es verschiedene Konzepte, wie das Wasser zwischen Matrix und Rohren in-
teragiert und wohin das Sickerwasser aus der Matrix flieit. An der Quelle verlésst das
Wasser schliellich das System. Auch hier gibt es unterschiedliche Ansétze. Manche Mo-
delle beinhalten temporire Quellen, die bei gewissen Kriterien zu schiitten beginnen.
Weitere Prozesse sind variable Neubildungsflichen und unterirdische Abfliisse in ande-
re Einzugsgebiete, die von manchen Modellen beriicksichtigt werden (Hartmann et al.,
2014).

Precipitation 1 T Evaporation

saturation excess surface flow

Soil

{ v o Epikarst

diffuse re

‘ Overflow spring

| Groundwater

# Main spring

i=1 i=2 i=... i=n i=n

Abbildung 1.3: Konzeptmodell des Modells Varkarst, verindert aus Hartmann et al.
(2013)

Bei lumped parameter-Modellen spielt die Anzahl der Parameter eine besondere Rol-
le. Zu viele Parameter konnen dazu fithren, dass es mehrere Parameterkombinationen
gibt, die akzeptable Ergebnisse liefern. Einzelne Parameter sind dann nicht mehr aus-

sagekriftig und die Modellunsicherheit erhoht sich. Bei einfachen Modellstrukturen mit
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wenigen Parametern besteht jedoch die Gefahr, dass die Prozesse nicht addquat abge-
bildet werden konnen (Hartmann et al., 2014). Letztendlich muss sorgfiiltig iiberlegt
werden, welche Parameter wichtig fiir das Prozessverstindnis und welche verzichtbar
sind, um die Struktur einfach und die Parameteranzahl gering zu halten. Ein Beispiel
fir ein lumped parameter-Modell ist Varkarst (Hartmann et al., 2013), dessen Struktur
in Abbildung 1.3 dargestellt ist.

1.3.2 Sensitivitatsanalye in der Modellierung

Die in umweltwissenschaftliche Modelle eingehenden Daten wie Modellparameter, An-
fangs- und Randbedingungen, sind oft unbekannt oder weisen grofle Unsicherheiten
auf. Auch die zeitlich-raumliche Diskretisierung kann bei falscher Wahl Fehler verursa-
chen. Uber die Auswirkungen dieser Unsicherheiten, also den Einfluss variabler Modell-
Eingangsdaten auf die berechneten Ausgangsgrofien, gibt eine Sensitivitdtsanalyse Auf-
schluss. Die Fragestellungen kénnen dabei zum Beispiel sein, welche Eingangsparame-
ter den grofiten Einfluss auf die Ausgangsgréfien haben oder ob es Parameter mit nur
wenig Einfluss gibt. Daneben dient die Sensitivitdtsanalyse als Werkzeug fiir viele wei-
tere Schritte einer Modellierung. In Unsicherheitsanalysen trégt sie zur Abschétzung
der Bandbreite moglicher Modellergebnisse bei, und ebenso kann sie ein Teil der Kali-
brierung sein. In Modellevaluierungen wird durch sie die Konsistenz bzw. Plausibilitét
des Modellverhaltens iiberpriift, und schliellich kann sie zur Einschétzung der Robust-
heit von Ergebnissen gegeniiber Parameterunsicherheiten verwendet werden und damit
Management-Entscheidungen unterstiitzen (Pianosi et al., 2016). Dieses vielfiltig an-
wendbare Werkzeug sollte daher ein Teil jeder Modelluntersuchung sein.

Es gibt viele verschiedene Methoden fiir Sensitivitdtsanalysen, die in Pianosi et al.
(2016) systematisch in Gruppen eingeteilt werden. Die grundlegende Vorgehensweise
ist jedoch oftmals dhnlich. Zunéchst werden nach einem bestimmten Muster, zum Bei-
spiel durch eine Stichprobenziehung, die Eingangsparameter verdndert, darauf folgt die
Modellausfithrung und die Auswertung der Ergebnisse (Abbildung 1.4). Die Wahl der
Methode richtet sich vor allem nach der verfiigharen Rechenkapazitit und dem Zweck
der Sensitivitdtsanalyse. Die Autoren unterscheiden, angelehnt an Saltelli et al. (2008),
zwischen dem Einordnen des Einflusses der einzelnen Eingangsparameter (ranking), der
Bestimmung von Parametern mit vernachlissigbarem Einfluss (screening) und des Pa-
rameterbereichs mit einem bestimmten (beispielsweise maximalen) Ergebniswert (map-
ping). Fiir diese Studie, in der das rechenintensive Modell MODFLOW-CFP verwendet

werden soll, eignen sich die Methodengruppen perturbation € derivatives oder Multiple-
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Abbildung 1.4: Grundlegendes Schema einer stichprobenbasierten Sensitivitéitsanalyse
(aus Pianosi et al., 2016)

starts perturbation am Besten. Beide sind fiir ranking und screening geeignet und werden
in den folgenden beiden Absétzen nach Pianosi et al. (2016) kurz beschrieben:

Mit perturbation € derivatives wird eine one-at-a-time-Analyse durchgefiihrt, was be-
deutet, dass in jedem neuen Modelllauf nur ein Parameter von einem gewéhlten initialen
Parametersatz abweicht, wiahrend alle anderen gleich bleiben. Die Verdnderungen in der
Ausgangsgrofie konnen entweder visuell oder mit weiteren Analysen systematisch beur-
teilt werden. Fiir Letzteres ist eine skalare Ausgangsgrofie notig. Diese wird partiell nach
dem verdnderten Parameter abgeleitet und bei Bedarf mit einem Faktor normiert, so-
dass man einen Sensitivitatswert fiir jeden Parameter erhélt. Der Vorteil dieser Methode
ist der geringe Rechenaufwand, es sind nur m + 1 Modellldufe (mit m als Anzahl der
verénderlichen Parameter) notwendig. Ein Nachteil ist, dass die Sensitivitat nur an der
Stelle im Parameterraum bestimmt wird, an der sich die initialen Werte befinden. Fiir
andere Parameterkombinationen kénnen die Sensitivitédten génzlich verschiedene sein.
Multiple-starts perturbation ist eine aufwéndigere Methode. Hier werden die Berechnun-
gen aus perturbation & derivatives fiir mehrere initiale Parametersitze durchgefiihrt. So
erhélt man fiir jeden Parameter mehrere lokale Sensitivitidtsindizes, aus denen auf ver-
schiedene Arten ein globaler Index berechnet werden kann. Die Standardabweichung der
Sensitivitéitsindizes gibt an, wie grofl deren Variabilitdt im Parameterraum ist. Dies kann
auf Interaktionen mit anderen Parametern oder ein unterschiedliches Verhalten abhéngig
von dem Parameterwert selbst hindeuten. Fiir die Wahl der Punkte gibt es viele Metho-
den, die in Pianosi et al. (2016) und der darin zitierten Literatur nachzulesen sind. Bei

der Multiple-starts perturbation-Methode sind r - (m+ 1) Modellldufe durchzufithren, mit
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r als Anzahl der initialen Punkte und m als Anzahl der veranderlichen Parameter.

1.3.3 Sensitivitatsanalyse mit dem raumlich verteilten Modell MODFLOW-
CFP (Modus 1)

Sensitivitdtsanalysen mit dem Modell MODFLOW-CFP Modus 1 (CFPM1) sind bereits
in mehreren Studien durchgefithrt worden. Bereits kurz nach der Verdffentlichung der
Modellerweiterung verglich Hill (2008) zwei Ein-Kontinuum-Modelle mit dem Hybrid-
modell CFPM1 in einem Karstaquifer nahe Weeki Wachee (Florida, USA) und zeigte die
wichtige Bedeutung der Rohrenmodellierung. Den grofiten Einfluss auf die Verbesserung
des Modellergebnisses durch CFPM1 hatten dabei die hydraulische Leitfdhigkeit und der
Austauschparameter zwischen der Matrix und den Rohren (vgl. auch Hill et al., 2010).
Saller et al. (2013) modellierten einen Teil des Madison-Aquifers (South Dakota, USA).
Sie konnten zeigen, dass die Standrohrspiegelhohen sensitiv auf den Rohrendurchmesser
und den Austauschparameter (zwischen Matrix und Rohren) reagieren. In der Molnar
Janos-Hohle in Budapest (Ungarn) wurde CFPM1 verwendet und die Sensitivitidt auf
die Wassertemperatur, die kritischen Reynolds-Zahlen und die Rohrenrauhigkeit un-
tersucht (Karay und Hajnal, 2016). Die Autoren fanden keinen signifikanten Einfluss
der genannten Parameter auf den Abfluss und die maximale FlieBgeschwindigkeit in
den Rohren. Lediglich die Anzahl der turbulent flieBenden Rohren wurde durch die
verdnderten Parameter beeinflusst. Ebenfalls Karay und Hajnal (2015; 2016) stellten
ein bereits frither durchgefiihrtes Laborexperiment mit CFPM1 nach. In diesem Mo-
dell mit 8 mm Rohrendurchmesser war die Standrohrspiegelhéhe gegeniiber einer grofien
Verdnderung der Rohrenrauhigkeit (Faktor 10) und dem Durchmesser einer bestimmten
Roéhre sensitiv. In der Woodville Karst-Ebene (Florida, USA), die auch Gegenstand die-
ser Arbeit sein soll, wurden ebenfalls Sensitivitatsanalysen mit CFPM1 durchgefiihrt. In
den Studien von Gallegos (2011) und Gallegos et al. (2013) wurden die Sensitivitdten
der Standrohrspiegelhdhen, Quellschiittungen und Rohrenverweilzeiten untersucht. Der
einflussreichste Parameter war der Rohrendurchmesser, auf die horizontale hydraulische
Leitfahigkeit, den Rohren-Matrix-Austauschparameter und die Tortuositdt waren nur
manche ZielgroBlen sensitiv, und am wenigsten Einfluss hatten die vertikale hydraulische
Leitfdhigkeit und die Rohrenrauhigkeit. Xu et al. (2015a) modellierten den Stofftrans-
port im Aquifer der Woodville Karst-Ebene und wéhlten als Zielgrofle die Stickstoff-
konzentration an der Wakulla springs-Quelle. Diese reagierte sensitiv auf die effektive
Porositét, jedoch nicht auf den Dispersionskoeffizienten der Transportgleichung. Die hier

beschriebenen Studien hatten meist das Ziel, die generelle Anwendbarkeit des Modells
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zu iiberpriifen oder verschiedene Modelle zu vergleichen. Eine speziell auf die Sensiti-
vitdtsanalyse fokussierte Untersuchung mit allen relevanten Parametern ist bisher nicht

bekannt.

1.4 Forschungsliicke

Das Modell MODFLOW-CFP wurde bisher mehrmals in der Woodville-Karstebene (Flo-
rida, USA) angewandt (z.B. Gallegos et al., 2013; Xu et al., 2015a; Kuniansky, 2016b).
Beim Vergleich mit konventionellen Ein-Kontinuum-Modellen erwies sich das Modell-
konzept mit diskreten Rohren bei stark verkarstetem Gestein als vorteilhaft (Kuniansky,
2016b; Hill et al., 2010). Sensitivitatsanalysen zeigen, dass die rohrenspezifischen Para-
meter Durchmesser und Austausch mit der Matrix sensitive Parameter sind (Hill, 2008;
Gallegos et al., 2013; Saller et al., 2013). Andere wiederum, wie die Rohrenrauhigkeit
oder kritische Reynoldszahlen, zeigen nur geringe oder keine Sensitivitéit (Gallegos et al.,
2013; Karay und Hajnal, 2016). Die durchgefiihrten Sensitivitdtsanalysen waren meist
Teil einer iibergeordneten Fragestellung und die Ergebnisse wurden keiner erweiterten
Auswertung unterzogen. Beispielsweise ist eine rdumlich differenzierte Betrachtung der
Parameter bisher nicht bekannt. Eine systematische Sensitivitdtsanalyse, die den Ein-
fluss moglichst vieler Parameter auf verschiedene Ausgangsgrofien quantifiziert und dabei
raumliche Muster darstellt, ist notwendig. Dies kann zum besseren Prozessverstdndnis,
einer effizienteren Parameterkalibrierung und moglicherweise zu einer Vereinfachung des

Modelldesigns beitragen.
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Lielsetzung der Arbeit

Die Zielsetzung der Arbeit ist es, ein Grundwassermodell der Woodville
Karst Plain zu erstellen und im Anschluss eine Sensitivitédtsanalyse an die-
sem durchzufiihren. Dadurch soll der Einfluss einzelner Parameter auf ver-
schiedene Ausgangsgroflen mit einem geeigneten Maf3 quantifiziert und eine
Rangliste aufgestellt werden. Ein weiterer Fokus soll auf die Unterschiede
zwischen verschiedenen rdumlichen Bereichen der Eingangsparameter gelegt

werden.

Der Zweck der Untersuchung ist es, die Bedeutung einzelner Prozesse in Karstaquife-
ren besser zu verstehen. Eine Rangfolge einflussreicher Parameter liefert Hinweise dafiir.
Die rdumliche Aufteilung der Parameter soll ein noch genaueres Bild liefern. So kénnen
beispielsweise Feldkampagnen gezielt an einflussreichen Orten geplant werden und zur

effektiven Verbesserung der Modellergebnisse beitragen.

Folgende Ergebnisse werden erwartet: Wichtige Parameter diirften diejenigen sein, die
einen direkten Einfluss auf die Wassermengen im System haben und solche, die das
FlieBen dominieren (vgl. Gleichung 1.2), also die Grundwasserneubildung, die Randbe-
dingung an den &ufleren Grenzen und die hydraulische Leitfdhigkeit. Ebenso diirften
Groflen, die iiber mehrere Groflenordnungen schwanken kénnen, einen Einfluss haben.
Dies ist neben der hydraulischen Leitfahigkeit der Austauschfaktor zwischen Réhren und
Matrix. Bei der raumlich differenzierten Betrachtung diirften sich ebenfalls unterschied-
liche Sensitivitaten zeigen. Gebiete, in denen viel Wasser umgesetzt wird, beispielsweise
in der Umgebung von groflen Rohren, diirften zumindest auf die Abfliisse einen hohen
Einfluss haben. Gebiete mit geringem Wasserumsatz konnten die Standrohrspiegelhohen
verstirkt beeinflussen. Durch die Grofle und Heterogenitéit des Gebiets sind Prognosen

jedoch schwierig.
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Methoden und Vorgehensweise

3.1 Untersuchungsgebiet

Das Grundwassermodell wird in der Woodville-Karstebene (Florida, USA) aufgestellt.
Das Gebiet ist ca. 1166 km? grofi und enthilt mehrere grofie Karstquellen (Kuniansky,
2016b). Intensive Hohlenforschung durch das Woodville Karst Plain Project (WKPP;
www.wkpp.org) und mehrere Studien mit dem Modell MODFLOW (z.B. Davis, 1996;
Davis und Katz, 2007; Davis et al., 2010; Gallegos et al., 2013; Xu et al., 2015a) bieten

eine gute Datengrundlage.

3.1.1 Geographie und Morphologie

Die Morphologie des Gebiets ist gepréigt von sanften Hiigeln, die im nordlichen Modellge-
biet 60 m iiber Meereshohe erreichen, jedoch siidlich der Steilstufe Cody Scarp 15 m nicht
iiberschreiten. Das Klima ist humid-subtropisch mit einer jahrlichen Durchschnittstem-
peratur von 19,5 °C' und einem Jahresniederschlag von 1676 mm (Werte fiir Tallahassee,
Davis et al., 2010). Einen Uberblick gibt Abbildung 3.1.

3.1.2 Hydrogeologie

Im Modellgebiet besteht der Untergrund aus tertidrem und quartirem Sedimentgestein
verschiedener Zusammensetzung. Die beiden Modellschichten bilden den Upper Flori-
dan Aquifer ab, der aus zwischen FEozdn und Miozén abgelagerten Sedimenten besteht
und meist eine gute Durchléssigkeit hat. Im &uflersten Norden des Gebiets wird der
Aquifer von den undurchléssigen Schichten Hawthorn Group und Miccosukee Formation

bedeckt, welche keine eigene Schicht im Modell darstellen. Ebenfalls nicht représentiert
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Abbildung 3.1: Karte des Modellgebiets (aus Davis et al., 2010)
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sind pleistozine Sande in der Nihe von Fliissen, Astuaren und Lagunen. Unterhalb des
Upper Floridan Aquifer bedindet sich massiver mariner, undurchldssiger Ton aus dem
Paldozén (Davis et al., 2010; Miller, 1986).

Der Grofiteil des abflielenden Wassers wird von den Karstquellen Spring Creek, Wakulla
und St. Marks abgefiihrt. Die Quellen besitzen durch ihre unterirdische Verbindung ein
gemeinsames Einzugsgebiet, das nordlich {iber das Modellgebiet hinaus bis nach Georgia
reicht. Die langjihrige Abflussmenge der Wakulla-Quelle betriigt 559 ft3/s (1929-2008;
entspricht 15,83 m3/s), diejenige am Pegel unterhalb der St. Marks-Quelle 697 ft3/s
(1956-2008; 19, 74 m3/s; Davis et al. (2010)). An der Spring Creek-Quelle ist keine kon-
tinuierliche Messreihe vorhanden, da sie direkt ins Meer miindet und zur Messung ein
voller Gezeitenzyklus (13 Stunden) abgedeckt werden muss. Weiterhin kann sich dort die
FlieBrichtung dndern, sodass Wasser vom Meer in das Karstsystem flieit (Davis et al.,
2010).

3.2 Verwendetes Modell: MODFLOW-CFP Modus 1

MODFLOW-CFP (Shoemaker et al., 2008b) ist eine Weiterentwicklung des Modells
MODFLOW-2005 (Harbaugh, 2005). Zusétzlich zu den urspriinglichen Funktionen von
MODFLOW wurden speziell fiir Karstgesteine geeignete Konzepte implementiert. Das
erste Konzept ermdoglicht die diskrete Modellierung von Rohren innerhalb des Modellge-
biets und entspricht Modus 1 des Modells. Das zweite Konzept ermdoglicht im Modus 2
die Festlegung von horizontalen Schichten mit erhohter Porositét, in der neben lamina-
rem auch turbulentes FlieBen moglich ist. Bei Konzepte konnen auch kombiniert werden.
Da nur Modus 1 fiir diese Arbeit relevant ist, soll die Beschreibung hierauf beschrinkt
sein.

In MODFLOW wird das Modellgebiet aus einzelnen Zellen aufgebaut, fiir die jeweils
Wasserbilanzen berechnet werden. Aus der Summer der ein- und ausfliefenden Wasser-
mengen wird die Speicher- und dementsprechend die Wasserspiegeldnderung berechnet.
Im porosen Gestein, im Folgenden Matrix genannt, wird die zwischen zwei Zellen fliefen-
de Wassermenge mit dem Darcy-Gesetz (Gleichung 1.2) berechnet. Die in MODFLOW-
CFP moglichen Rohren bestehen aus einzelnen Segmenten, die zwei Knotenpunkte in
benachbarten Zellen miteinander verbinden (Abbildung 3.2 links). Dabei kann pro Zelle
nur ein Knotenpunkt definiert werden, der sich in der Zellmitte befindet. Jeder Knoten-
punkt kann mit bis zu sechs weiteren verbunden werden. Die Rohren sind nicht isoliert in
der Zelle, sondern iiber ihre gesamte Wandfliche mit der umgebenden Matrix verbunden.

Die zwischen Rohren und Matrix ausgetauschte Wassermenge ist dabei abhéngig vom
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Unterschied der Standrohrspiegelhthen in den beiden Kompartimenten und von einem
individuellen Austauschparameter Ezch, der fiir jeden Knotenpunkt festgelegt werden
kann (Abbildung 3.2 rechts). Der Austauschparameter wird im Fall von nur teilweise
gefiillten Rohren automatisch entsprechend der von Wasser benetzten Austauschfliche

angepasst.

N5 N4

[ [

(]
N1
. P4

Matrix

Abbildung 3.2: Links: Zellenstruktur mit modellierten Réhren (aus Shoemaker et al.,
2008b). Rechts: Schematische Darstellung einer Zelle mit integrierter Rohre.

Bei der Modellierung des Flielens im Roéhrensystem wird zwischen laminarem und
turbulentem Fluss unterschieden. Bei laminarem Flieflen werden parallele Stromlinien an-
genommen. Hierfiir wird die Hagen-Poiseuille-Gleichung verwendet. Fiir das turbulente
Flielen wird die Darcy-Weisbach-Gleichung zusammen mit der Colebrook-White-Formel
verwendet (Shoemaker et al., 2008b). In welchen Rohren laminare oder turbulente Bedin-
gungen herrschen, wird mit Hilfe der Reynolds-Zahl bestimmt. Diese ist von der Flie3-
geschwindigkeit, dem Rohrendurchmesser und der kinematischen Viskositédt abhingig.
Die kritische Reynolds-Zahl, bei der ein Wechsel zwischen turbulentem und laminarem
Flieflen stattfindet, steigt bei gréfleren Rohrendurchmessern an. Weiterhin ist sie unter-
schiedlich je nachdem, in welche Richtung der Zustandswechsel stattfindet, da sich das
System trége verhélt und den aktuellen Zustand moglichst lange beizubehalten versucht.
Der Ubergang von laminarem zu turbulentem FlieBen findet daher bei héherer Reynolds-
Zahl statt als derjenige in umgekehrter Richtung (Shoemaker et al., 2008b).

Der Anwender von MODFLOW-CFP muss fiir die Berechnung des Flusses im Rohren-
system einige Parameter angeben. Eine Ubersicht befindet sich in Tabelle 3.4 in Kapi-
tel 3.4.2. Zur Beschreibung der Geometrie sind der Rohrendurchmesser d, die mittlere
Hohe der Unebenheiten der Rohrenwénde Roug und die Tortuositit Tort notwendig,
welche die tatsidchliche Lange des Rohrensegments im Verhéltnis zum direkten Weg zwi-

schen den Knotenpunkten angibt. Weitere Parameter sind die obere und untere kritische
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Reynolds-Zahl und die Wassertemperatur Temp, welche fiir die Berechnung der kine-
matischen Viskositdt und damit der aktuellen Reynolds-Zahl ben6tigt wird.

Um die physikalischen Gegebenheiten im Modell darzustellen, kénnen Randbedingun-
gen angegeben werden. Es gibt dabei viele Pakete, von denen nur die hier verwende-
ten erlautert werden. Das Recharge-Paket soll die Grundwasserneubildung simulieren
und gibt den Zellen der obersten Modellschicht Wasser hinzu. In der weiteren Ana-
lyse wird diese Menge mit RCH abgekiirzt. Das Well-Paket kann beispielsweise die
Grundwasserentnahme, Verrieselung von Abwasser oder Schlucklécher modellieren und
kann auf beliebige Zellen angewendet werden. Die verwendete Abkiirzung ist WEL.
Das Constand head-Paket CHD wird verwendet, um einzelnen Zellen eine definierte
Standrohrspiegelhohe zuzuweisen, welche zeitlich variabel sein kann. Damit werden die
Grundwasserstdnde an den Modellgrenzen oder auch innerhalb des Modells definiert und
ermoglicht, dass iiber die Grenzen Wasser ein- oder austreten kann. Grundsétzlich fliefit
iiber die Modellgrenzen, sofern sie keine Randbedingung aufweisen, kein Wasser. Schlief3-
lich wird in der Modellierung noch das Drain-Paket verwendet. Dieses Paket ermoglicht
die Infiltration von Grundwasser in Fliisse, jedoch nicht umgekehrt. Zwei Parameter sind
fiir die Definition dieser Randbedingung notwendig, die Hohe des Fluss-Wasserspiegels
DRN., und die Durchléssigkeit des Flussbettes DRN,,,4. Die in den Fluss flielende
Wassermenge Q),,; wird iiber folgende Formel bestimmt (nach Harbaugh, 2005, Gl. 6-10):

Qout - DRNcond : (hi,j,k - DRNelev) (31)

wobei h; ;x die Standrohrspiegelhthe in der am Fluss befindlichen Zelle (mit den Koor-
dinaten i, j und k) ist. Q. kann per Definition nicht unter null fallen.

Die Eingabe der Modellparameter erfolgt iiber mehrere Text-Dateien. Das sogenann-
te Name file beschreibt dabei, welche Dateien der einzelnen Pakete eingelesen werden
sollen, und ist beispielhaft in Abbildung 3.3 abgebildet. Neben den Dateien, die die Mo-
dellparameter beschreiben, sind noch solche fiir den Losungsalgorithmus (siehe Kapitel

3.3.6) und die Steuerung der Ausgabedateien notwendig.
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# Model for Steady state conditions 2006

LIST T1___ Bs 2006 ss.1st repiack ] Name der Protokolldatei
DIS 12 Bas:f.c.d:l.s OLD DiSkI’etiSierung,

BAS6 13 Basic.bas OLD

LPF 70  BS 2006 SS.1pf OLD Zelleigenschaften

CHD 77  BS 2006 _SS.chd OLD

WEL 71 BS 2006_SS.wel OLD .

DRN 72 BS 2006_SS.drn OLD Randbedingungen

RCH 73 BS 2006 SS.rch OLD

PCG 78 BS 2006 SS.peg OLD Losungsalgorithmus, Steuerung
ocC 39 BS_2006_SS.OG OLD Ausgabedateien

CFP 74 BS 2006_SS.cfp OLD . .

CRCH 75  BS 2006_SS.crch OLD Réhren: Geometrie,

coc 76 BS 2006_SS.coc OLD Eigenschaften, Output
DATA (BINARY) 37 BS_2006_SS.bhd REPIACE Name der Ausgabedatei

Abbildung 3.3: Beispiel eines Name file in MODFLOW-CFP. Die Datei gibt an, unter
welchen Namen und ggf. Dateipfaden die einzulesenden Eingabedateien zu finden sind.

3.3 Parametrisierung des Modells und Datengrundlage

In den folgenden Abschnitten werden die Eingangsdaten fiir einen anfanglichen Modell-
lauf samt Herkunft beschrieben. Abschnitt 3.3.1 findet auch auf die folgenden Kapitel

Anwendung.

3.3.1 Allgemeine Anmerkungen

Als Grundlage fiir die Sensitivitédtsanalyse und zur Sicherstellung der korrekten Funkti-
on wurde zunéchst das kalibrierte Modell von Gallegos (2011), was auf den Vorgénger-
Modellen von Davis et al. (2010), Davis und Katz (2007) und Davis (1996) basiert, mit
den unten genannten Verdnderungen erneut parametrisiert. Die dazu bendétigten Da-
ten wurden aus dem Datenpaket von Kuniansky (2016a) entnommen. Da kombinierte
Messungen von Standrohrspiegelhohen und Quellschiittungen im Gebiet nur an zwei
Zeitraumen (November 1991 und Mai/Juni 2006) durchgefithrt wurden (Davis et al.,
2010, S. 35), sollte die Modellierung fiir diese Zeiten stattfinden. Der Zeitraum Mai/Ju-
ni 2006 wurde jedoch ausgeschlossen, da zu diesem Zeitpunkt ein besonderer Prozess
stattfindet, der von MODFLOW-CFP nicht modelliert werden kann. An der Spring
Creek-Quelle tritt salziges Meereswasser ins Hohlensystem ein und sorgt durch seine
grofere Dichte fiir ein hoheres hydraulisches Potential in der entsprechenden Hohle. Da-
durch tritt an der Spring Creek-Quelle kein Wasser mehr aus, sondern weiter nordwérts
an der Wakulla-Quelle, obwohl diese hoher als die Spring Creek-Quelle liegt. Im Mo-
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dell von Gallegos wurde dieser Effekt durch eine erhéhte Standrohrspiegelhche an der
Spring Creek-Quelle abgebildet, die sich in der Realitét jedoch auf Meereshohe befindet
(eine genauere Beschreibung des Phénomens befindet sich in Davis et al., 2010). Diese
Verdanderung sorgt in der Umgebung der Spring Creek-Quelle fiir unrealistische Bedin-
gungen, daher wurde der Datensatz aus 2006 nicht verwendet. Im November 1991 trat
keine Salzwasserintrusion auf und die Daten konnten daher benutzt werden.

Aus dem Modell von Gallegos wurden die hydrologischen Daten unveréndert tibernom-
men, lediglich folgende Verédnderungen, mit denen die Laufzeit von 6:18 Minuten auf 2:19

Minuten verringert werden konnte, wurden vorgenommen:

e Verwendung der aktuellen Forschungsversion von MODFLOW-CFP (Version 1.9.25
,CFPv2“ vom 04.06.2013, Reimann et al. (2013))

e Anderung der MODFLOW-internen Methode zum Einlesen einiger Datensétze
e Anpassung der Parameter des Losungsalgorithmus

e Festlegung der MODFLOW-Ausgabedateien auf ,,formatierte“ Standrohrspiegelho-
hen und Zellbudgets

e Anderung der MODFLOW-CFP-Ausgabedatei, sodass nur die Rohrenabschnitte

an den Quellen ausgegeben werden

3.3.2 Ra&umliche Diskretisierung des Gebiets

Das Modellgebiet ist ein Ausschnitt aus einem gréferen und grober aufgelosten Modell
von Davis und Katz (2007). Die Diskretisierung in 258 Zellen in Ost-West-Richtung und
288 Zellen in Nord-Siid-Richtung stammt urspriinglich von Davis et al. (2010). Obwohl
der Karstaquifer vertikal durchgéngig ist, ist das Modell in zwei Schichten aufgeteilt, um
die Orte der Trinkwasserbrunnen besser darstellen zu kénnen (Davis und Katz, 2007).
Jede Zelle ist horizontal 500 x 500 Fuf (ft) grof. Die Schichten 1 und 2 bilden den Upper
Floridan Aquifer, dessen Méchtigkeit zwischen unter 500 und iiber 1700 Fuf} variiert.
Schicht 1 représentiert dabei die obersten 200 Fufl (Davis und Katz, 2007; Davis et al.,
2010). Die zugrunde liegenden geologischen Untersuchungen stammen von Miller (1986)
und Davis et al. (2010).

3.3.3 Zelleigenschaften

Eine wichtige Eigenschaft der Zellen fiir den Grundwasserfluss ist die hydraulische Leitfa-
higkeit. Diese wurde im Modell von Gallegos (2011) weitgehend aus Davis et al. (2010)
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iibernommen, mit Ausnahme der stark durchldssigen Zellen, mit denen Davis et al. in
MODFLOW-2000 das Rohrennetzwerk nachbildeten. Da MODFLOW-CFP ein diskre-
tes Rohrennetzwerk zulésst, setzte Gallegos die erhdhten Leitfdhigkeiten an den entspre-
chenden Stellen wieder herab und passte sie den benachbarten Matrixzellen an. Da der
Aquifer keine stauenden Schichten aufweist, wird die hydraulische Leitfdhigkeit als iso-
trop betrachtet. Die hydraulische Leitfahigkeit schwankt mit Werten von unter 30 ft/d
im westlichen Modellteil bis zu iiber 3000 ft/d im Nordosten stark.

3.3.4 Randbedingungen

Feste Standrohrspiegelhohen

An allen Modellgrenzen aufler im Siidosten wurden die Standrohrspiegelhohen auf kon-
stante Werte gesetzt, die aus dem kalibrierten, groBfiachigeren Modell von Davis und
Katz (2007) stammen. Der siidostliche Abschnitt der Modellgrenze bilden undurchléssige
No flow-Zellen. In diesem Bereich zeigen die Ergebnisse von Davis und Katz (2007) einen
Grundwasserfluss parallel zur Grenze, weshalb dort kein Zu- oder Abfluss iiber die Mo-
dellgrenze zu erwarten ist. Weitere Zellen mit fester Standrohrspiegelh6he sind an den
Orten der drei Quellen Spring Creek, Wakulla und St Marks. Uber die Modellgrenzen
flieBt die grofite Wassermenge in das Modellgebiet hinein (siche Ergebnisse).

Grundwasserneubildung und sonstige Zufliisse

Mit dem RCH-Paket (Harbaugh, 2005) wurde die Grundwasserneubildung durch Nie-
derschlag und die Verrieselung von Abwasser der Stadt Tallahassee an zwei Standorten
beriicksichtigt. Die Grundwasserneubildung wird als stationér betrachtet und in Davis
und Katz (2007, S.9) beschrieben. Die Daten zur Abwasserverrieselung sind instationér
und stammen von Jamie Shakar, Stadt Tallahasse (schriftliche Kommunikation, 2005,
zitiert in Davis et al. (2010)). Mit dem WEL-Paket (Harbaugh, 2005) wurden dezen-
trale Abwasserverrieselungen (englisch Onsite sewage disposal systems modelliert. Die
Daten fiir die Abwasser-Verrieselungsmengen stammen von Davis et al. (2010), welcher
eine Schétzung von Chelette et al. (2002) verwendete. Die Grundwasserneubildung durch

Niederschlag bildet die zweitgrofite Wassermenge, die in das Modell einflief3t.

Fliisse

Zur Simulation von Fliissen, die diffus von Grundwasser gespeist werden, wurde das
DRN-Paket (Harbaugh, 2005) verwendet. Hierbei wurden der Wakulla und St. Marks
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River modelliert, die von der Wakulla- und der St. Marks-Quelle gespeist werden. Infil-

trierendes Wasser vom Fluss ins Grundwasser ist im Modell nicht méglich.

3.3.5 Rohrennetzwerk

Das Rohrennetzwerk wurde erstellt von Gallegos (2011) nach Vorlage des MODFLOW-
2000-Modells von Davis et al. (2010), wo die Rohren durch Zellen mit erhohter hy-
draulischer Leitfahigkeit dargestellt worden waren. Es besteht aus 1083 Knoten, die
durch 1087 Rohrensegmente verbunden sind. Die Basis dafiir bilden Kartierungen von
Hoéhlenforschern und Vermutungen vorhandener Héhlen durch kurze Fliefzeiten in Tra-
cerversuchen, hohe Schlucklochdichten und Beobachtungen von Hohlentauchern. Der
Rohrendurchmesser fiir die kartierten Abschnitte wurde von Hohlentauchern bestimmt
(T. Kincaid, Geohydros, Inc. und C. Mckinlay, Global Underwater Explorers, personliche
Kommunikation, 2010, zitiert in Gallegos et al. (2013)). In den iibrigen Réhren wurde der
Durchmesser kalibriert oder anhand vorhandener Felddaten geschétzt (H. Davis, USGS,
personliche Kommunikation, 2010, zitiert in Gallegos et al. (2013)). Fiir die Tortuositét
wurde mit den Kartierungen ein Wert von 1,6 berechnet und auf alle Rohren angewendet.
Die Rauhigkeit der Rohrenwénde ist ein geschétzter, unkalibrierter Wert und betragt 0,1
ft, ebenso wie die kritischen Reynolds-Zahlen, die auf 2000 und 8000 festgelegt werden.
Die Durchlassigkeit der Rohrenwand wurde kalibriert.

Die Wassertemperatur betréigt konstant 20,5 °C', gemessen als Durchschnittstemperatur
im Wakulla-Hohlensystem (Gallegos, 2011; Gallegos et al., 2013).

3.3.6 Lo6sungsalgorithmus

Als Losungsalgorithmus fiir die Berechnungen in der Gesteinsmatrix wurde das Paket
,Preconditioned Conjugate-Gradient* (PCG) verwendet. Dieses versucht in wiederhol-
ten Iterationen, die Differenzialgleichungen zu losen, bis die sogenannten Konvergenz-
kriterien erreicht sind, bei denen die Berechnung als erfolgreich betrachtet wird. Die
Konvergenzkriterien sind das head change criterion mit dem Parameter HCLOSE und
das Residual criterion mit dem Parameter RCLOSE. HCLOSE gibt die maximal er-
laubte Anderung der Standrohrspiegelhéhe im Vergleich zur vorherigen Iteration an.
RCLOSE ist die Differenz zwischen den ein- und ausflieBenden Wassermengen in jeder
Zelle. Sind beide Kriterien fiir jede Zelle erreicht, konvergiert die Berechnung. Koénnen
die Gleichungen nicht innerhalb von einer bestimmten Anzahl , duflerer und ,innerer*
[terationen, bestimmt durch die Parameter MXITER und ITERI1, gelost werden, wird
die Berechnung abgebrochen (Harbaugh, 2005). Zum Rekonstruieren des Modells von
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Gallegos (2011) wurden die Losungsparameter so weit gelockert, dass die Laufzeit ver-
ringert werden konnte, aber dennoch der Fehler klein blieb (siehe Tabelle 3.1).

Der Abfluss in den Rohren wird durch nichtlineare Gleichungen in sogenannten Newton-
Raphson-Iterationen berechnet. Dabei muss die Wasserbilanz in jedem Réhrenabschnitt,
ausgedriickt durch das Kirchhoff-Gesetz, stimmen. Die Konvergenz der nichtlinearen
Gleichungen wird durch den Parameter EPSILON bestimmt. Weitere wichtige Parame-
ter sind NITER, der die maximale Anzahl der Iterationen festlegt, und RELAX, der
die Schrittweite der Newton-Raphson-Iterationen festlegt (Shoemaker et al., 2008b). Die
verwendeten Werte sind in Tabelle 3.1 aufgelistet.

Die Wahl der Konvergenzkriterien beeinflusst die Genauigkeit der Gesamtlosung, daher
ist es im Anschluss an den Modelllauf notwendig, auf die Wasserbilanz des Gesamtmo-
dells zu achten. In MODFLOW werden die Wasserbilanzen der Rohren und auch aller
Zellen inklusive der Rohren ausgegeben. Die Fehler beider Bilanzen sollten moglichst

gering sein.

Tabelle 3.1: Wichtigste Parameter des Losungsalgorithmus bei der anfinglichen
Parametrisierung (die von Gallegos (2011) abweichenden Parameter MXITER, ITERI,
HCLOSE und RCLOSE entsprechen der Empfehlung von Thomas Reimann, TU
Dresden, schriftliche Kommunikation, 2017)

Parameter Wert Einheit Eingangsdatei

MXITER 30 - PCC
ITER1 20 - PCG
HCLOSE 1 ft PCC
RCLOSE 100  ft3/d PCG
EPSILON 001  — CFP
NITER 100 - CFP
RELAX 099  — CFP

3.3.7 Vergleich mit dem Original-Modell

In Kapitel 4.1 wird das neu aufgesetzte Modell mit dem Originalmodell von Galle-
gos (2011) verglichen. Die modellierten Quellabfliisse der Spring Creek Springs- und
Wakulla-Quellen entsprechen den durch die Rohren flieBenden Wassermengen an den
Quellorten (Spring Creek: Zeile 270, Spalte 89; Wakulla: Zeile 156, Spalte 109). Fiir die
St. Marks-Quelle (Zeile 124, Spalte 204) wird zusétzlich noch der vorhandene Abfluss
des St. Marks River oberhalb der Quelle beriicksichtigt. Die geschieht durch die Aus-
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wertung der Wasserbilanz aus dem Drain-Paket. Umgesetzt wird dies mit Zone Budget
(Harbaugh, 1990), und berticksichtigt werden alle Flussabschnitte im Oberlauf bis Zelle
128, 205 (Zeile, Spalte). Zusétzlich wird die Wassermenge beriicksichtigt, die die Matrix
in der Quellzelle verlésst, da diese eine konstante Standrohrspiegelhéhe besitzt und dort
Wasser das Modell verlésst.

Fiir den betrachteten Zeitraum existieren 13 Grundwassermessstellen, deren Verteilung

im Modellgebiet in Abbildung 4.2 zu sehen ist.

3.4 Sensitivitatsanalyse

3.4.1 Methodenbeschreibung

Die Sensitivitdtsanalyse soll dazu dienen, eine Rangliste der wichtigsten Parameter an-
zufertigen (ranking). Um den gesamten Parameterraum abzudecken, wird der Elemen-
tary Effects-Test (EET) angewendet, welchen Pianosi et al. (2016) in die Gruppe der
Multipe-starts perturbation-Methoden einordnen. Diese urspriinglich von Morris (1991)
verdffentlichte Methode wird in verdnderter Form mit radialem Stichprobendesign nach
Campolongo et al. (2011) durchgefiihrt. Die Parameter werden durch Latin Hypercube
Sampling gezogen. Zur Durchfithrung der Berechnungen und Erstellung der Grafiken
dient das Software-Paket SAFER (Pianosi et al., 2015) als Grundlage, welches zusam-
men mit R (R Core Team, 2017) verwendet wird.

Fiir die Sensitivitatsanalyse wird die grundlegende Struktur des Modells und die Da-
tengrundlage weitgehend vom anfiinglichen Modell (Kapitel 3.3) iibernommen. Lediglich
die festen Standrohrspiegelhéhen in der Matrix der Quellzellen wurden entfernt (in den
Rohren sind diese weiterhin festgesetzt). Weiterhin wurden kleinere Verénderungen an
der Menge der ausgegebenen Gréflen und an den Parametern des Losungsalgorithmus
vorgenommen.

Der Ablauf der Analyse soll in vier Schritte eingeteilt werden, ndmlich in Vorbereitung

(preprocessing), Modellausfithrung, Nachbereitung (postprocessing) und weitere Analyse

(siche Abbildung 3.4).

Vorbereitung (Preprocessing)

Im ersten Schritt des EET werden Parameter bestimmt, fiir die die Sensitivitidt getes-
tet werden soll. Fiir jeden Parameter wird ein plausibler Wertebereich angegeben und
so der mehrdimensionale Parameterraum aufgespannt. Innerhalb dieses Raums wird an-

schliefend ein Startpunkt gezogen (der sogenannte ,initiale Parametersatz®; mittlerer
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Parameter und Wertebereich bestimmen

G M Param Stichproben flir Eingangsparameter
- éﬁ erzeugen (Latin Hypercube Sampling)
Q /
@% MODFLOW-Eingangsdateien erstellen Matrix X
Q% .cfp.chd .drn .Ipf .rch .wel .nam
IS Modell ausfiihren r(M+1)-mal
?§ = —’_’_‘ wiederholen
N g _..-- Kriterien fur giltige Laufe ;
-
%a Ergebnisse auslesen ,-——"/I:ICLOSERCLOSE
g’ Ungultige Laufe aussortieren Wasserbilanz
@%D Simulierte GroRen Q + h ZielgréRen erstellen
M O
O
S ,Elementary Effects” NSEnorm
gﬁ’ berechnen
Q.
@%ﬂ \ Ergebnisse darstellen
& ?;@% Unsicherheitsanalyse
5 Konvergenz bestimmen

Abbildung 3.4: Arbeitsablauf der Sensitivitdtsanalyse

Abbildung 3.5: Beispiel eines radialen Stichprobendesigns im dreidimensionalen Raum
(aus Campolongo et al., 2011).
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Punkt in Abb. 3.5). Weitere Punkte werden gebildet, indem jeweils nur ein Parameter
ausgehend vom Startpunkt variiert wird. So ergibt sich ein Bild wie in Abb. 3.5. Dieses
Vorgehen wird fiir verschiedene Startpunkte mehrfach wiederholt, bis moglichst der ge-
samte Parameterraum représentiert ist. Durch das Stichprobendesign Latin Hypercube
Sampling (LHS) soll sichergestellt werden, dass die Werte jedes Parameters gleichméiBig
im Wertebereich verteilt sind. Fiir jeden Punkt wird nun ein Modelllauf mit den entspre-
chenden Parameterwerten durchgefiihrt, somit sind fiir » Startpunkte und M Parameter
r- (M + 1) Modellldufe notwendig.

Modellausfiihrung

Der zweite Schritt ist die Modellausfithrung. Mit einem R-Algorithmus werden die beno-
tigten Inputdateien fiir MODFLOW erstellt, das Modell automatisiert gestartet und die
Ergebnisse abgespeichert. Zusétzlich werden Fehlermeldungen ausgelesen und in Textda-
teien umgewandelt. Verschiedene Modellergebnisse kénnen je nach Fragestellung relevant
sein. Daher werden fiir alle Modelllaufe die Standrohrspiegelhohen in 13 Zellen sowie die
Abflussmengen von drei grolen Karstquellen betrachtet, zu denen jeweils auch Messwerte
vorliegen. Die Quellabfliisse werden aus der Wasserbilanz des jeweiligen Rohrenknotens,
an dem sich die Quelle befindet, ermittelt (GroBe QFIX in der Ausgangsdatei). Bei der
St. Marks-Quelle wird noch die Wassermenge hinzugerechnet, die sich bereits im St.
Marks River bis einschliefllich Zelle (128, 205) befindet, wie bereits in Kapitel 3.3.7 be-
schrieben.

Wenn die Parameter zuféllig aus einem groffleren Wertebereich gezogen werden, kommt
es bei bestimmten Parameterkombinationen vor, dass die Konvergenzkriterien inner-
halb der maximalen Anzahl Iterationen nicht erreicht werden. Fiir den Zweck der Sen-
sitivitdtsanalyse, bei der eher die Ergebnisunterschiede und nicht das exakte Ergebnis
interessieren, werden deshalb die Konvergenzkriterien im Vergleich zu Kapitel 3.3.6 ge-
lockert. Da sich jedoch die Konvergenzkriterien nur auf einzelne Zellen beziehen (vgl.
Kapitel 3.3.6), konnte die Berechnung bereits stoppen, wenn die Wasserbilanz des Ge-
samtmodells noch hohe Fehler aufweist. Es muss also durch die Steuerung der Kon-
vergenzkriterien ein Kompromiss gefunden werden zwischen einem méglichst geringen
Fehler der Wasserbilanz und dem FErreichen der Konvergenz aller Einzelzellen. Fiir die
Sensitivitdtsanalyse wird daher ein zweistufiges Verfahren verwendet: Die Konvergenz-
kriterien werden auf relativ enge Werte festgesetzt (Tabelle 3.2), damit die Gesamtwas-
serbilanz moglichst geringe Fehler erreicht. Damit erhoht sich die Anzahl der Laufe, die
nicht konvergieren. Bei diesen wird im Modellprotokoll manuell {iberpriift, wie weit das

Erreichen der Konvergenz entfernt war. Auch der Fehler der Wasserbilanzen im Gesamt-
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Tabelle 3.2: Wichtigste Parameter des Losungsalgorithmus in der Sensitivitdtsanalyse
(Beschreibung in Kapitel 3.3.6).

Parameter Wert Einheit FEingangsdatei

MXITER 100 - PCG
ITER1 20 - PCG
HCLOSE 1 ft PCG
RCLOSE 1000  ft3/d PCG
EPSILON 0.001  — CFP
NITER 100 - CFP
RELAX 099  — CFP

Tabelle 3.3: Konvergenzkriterien, die alle giiltigen Laufe erfiillen miissen. Die Grofle
Epy (Bilanzfehler) bezieht sich sowohl auf die Gesamtwasserbilanz als auch die
Rohrenwasserbilanz, welche beide die Kriterien erfiillen miissen. Der Grenzwert fiir die
Wasserbilanzen ist angelehnt an eine Empfehlung von Dr. Thomas Reimann (TU
Dresden, schriftliche Kommunikation, 2017). [Anm.: A entspricht ,UND*]

Bedingung Einstufung des Laufs
helose <1 A rclose < 10000 A Egy < 10% giiltig
heclose <1 A rclose < 20000 A Egy < 5% giiltig
alle anderen Moglichkeiten ungiiltig

modell und in den R6hren wird iiberpriift. Nach den Regeln in Tabelle 3.3 wird endgiiltig
entschieden, welche Léaufe anerkannt werden. Das beschriebene Vorgehen mit gelocker-
ten Konvergenzkriterien ist sinnvoll, um fiir die Sensitivitdtsanalyse eine moglichst hohe
Anzahl giiltiger Léufe zu bekommen. Fiir den Erhalt einer exakten Losung sollten bei
einem finalen Modelllauf, wenn die optimalen Parameter bekannt sind, die Kriterien

wieder strenger gesetzt werden.

Nachbereitung (postprocessing)

Im dritten Schritt, dem postprocessing, werden die AusgangsgroBlen des Modells bear-
beitet, um Mafe fiir die Sensitivitit zu erhalten. Fiir unterschiedliche Fragestellungen
wird die Sensitivitdtsanalyse (a) auf die Quellabfliisse, (b) auf die Standrohrspiegelhohen
und (c¢) auf beide Groflen kombiniert bezogen. Dazu wird zunéchst aus den berechne-
ten physikalischen Gréflen ein Mafl fiir die Modellgiite errechnet. Hierzu eignet sich die
Nash-Sutcliffe-Efficiency NSE, die sich folgendermafien errechnet (verédndert nach Nash
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und Sutcliffe, 1970):
" (obs; — sim;)?

S (obs; — obs)?

NSE=1- (3.2)

mit den berechneten Werten sim, dem beobachteten Werten obs, dem Mittelwert aller
beobachteten Werte obs und der Anzahl der beobachteten Werte n. Verwendet wird dazu
das R-Paket hydroGOF' (Bigiarini, 2017). Die NSE wird sowohl fiir die Quellabfliisse als
auch fiir die Standrohrspiegelhohen durchgefiihrt. Da diese beiden Groflen unterschiedli-
che Einheiten besitzen und ihr Zahlenwert in unterschiedlichen Gréflenordnungen liegt,
sind die Werte fiir die NSE nicht miteinander vergleichbar. Auf die kombinierte Betrach-
tung (c) hétte bei einer Mittelwertbildung die Gréfle mit den groferen Zahlenwerten
mehr Einfluss. Deshalb werden die Werte der NSE normiert, sodass sich ein Mittelwert

von 0 und eine Standardabweichung von 1 ergibt:

(NSE — NSE)
sd(NSE)

NSE,orm = (3.3)
mit der normierten NSE NSE,,,,.,,, dem Mittelwert NSE und der Standardabweichung
sd der NSE von allen Modellldufen. Die NSE,,,,, wird drei Mal errechnet, ndmlich fiir
die Quellabfliisse (a), fiir die Standrohrspiegelhchen (b) und fiir beide Gréfien kombiniert
(c) als Mittelwert der normierten NSE von (a) und (b).

Aus den normierten Werten fiir die NSE kénnen die Elementary Effects bestimmt wer-
den, wofiir das R-Paket SAFER (Pianosi et al., 2015) verwendet wird. Anhand von
Abbildung 3.5 lédsst sich das Verfahren beispielhaft fiir die Parameter 1, 2 und 3 und
fiir einen Mittelpunkt nachvollziehen. Fiir jeden Parameter wird ein Elementary Effect
EFE berechnet, wofiir jeweils der Mittelpunkt P sowie ein d&uflerer Punkt P; verwendet
werden. Die beiden Punkte unterscheiden sich nur in einem Parameter, die Differenz ist
in Abb. 3.5 als X;, X, und X3 bezeichnet. Fiir einen beliebigen Parameter i ldsst sich

die Berechnung folgendermaflen darstellen:

_ |N5Enorm,Pi - NSEnorm,Pg' .

EFE;
| X

R (3.4)

wobei R; die Spanne des Wertebereichs von i ist und als Skalierungsfaktor dient. Die
Elementary Effects werden fiir jeden Parameter und fiir jeden der r Mittelpunkte be-
rechnet.

Fiir den endgiiltigen Sensitivitidtsindex S;, mit dem die Parameter verglichen werden
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konnen, wird der Mittelwert aus allen Elementary Effects gebildet (Pianosi et al., 2016):
1 , - - - -
Si=->_EE] [=mean{EE!~",EE!™*, .. EE/”',EEI™"}] (3.5)
T
7j=1

Der Varianzkoeflizient C'V dient als Ma8 fiir die Interaktion zwischen den Parametern:

sd{EFE’=' EEI=?, . EEIT' EEITT}
S;

OV, = (3.6)

jeweils fiir die Parameter ¢ € {1,..., M} und Mittelpunkte j € {1,...,r}.

Weitere Analyse

Weitere Analysewerkzeuge werden angewendet, um die Aussagekraft des Ergebnisses zu

bestimmen:

e Unsicherheit mit Bootstrapping:
Um einen Unsicherheitsbereich fiir die Sensitivitétsindizes zu bestimmen, wird das
Bootstrap-Verfahren angewendet. Dazu werden aus allen Elementary Effects Zu-
fallsstichproben mit Zuriicklegen gezogen, mit jeweils der gleichen Grofie wie die ur-
spriinglichen Elementary Effects. Durch das Zuriicklegen werden mit hoher Wahr-
scheinlichkeit manche Zahlen doppelt gezogen, somit dndert sich auch der Sensiti-
vitéitsindex bei jeder Stichprobe. Von den Sensitivitéatsindizes aus 1000 Stichproben
werden jeweils die grofiten und kleinsten 2.5 % abgeschnitten, die restlichen Werte

bilden den Unsicherheitsbereich.

e Sind geniigend Modellldufe gemacht worden?
In der Konvergenzpriifung soll getestet werden, ob die Anzahl der Modellldufe aus-
reichend ist, um die Ergebnisse sicher bestimmen zu kénnen. Hierbei kann die Ant-
wort je nach interessierender Grofie unterschiedlich sein. Die Sensitivitatsindizes
konnen als stabil betrachtet werden, wenn der grofite Unsicherheitsbereich (das
Konfidenzintervall) aller Sensitivitidtsindizes weniger als 5 % des groiten Sensiti-
vitétsindex ausmacht (Sarrazin et al., 2016).
Geht es um die Rangfolge der Sensitivititsindizes, schlagen Sarrazin et al. (2016)
folgendes Verfahren vor: Aus den Ergebnissen des Bootstrapping sollen Paare ge-
bildet werden, um eine nach dem Rang gewichtete Korrelation p; zu bestimmen.
Dabei schlagen sie eine spezielle Gewichtungsmethode vor, die die sensitiven Para-

meter deutlich stéarker gewichtet als die insensitiven. Fiir ein Paar der Bootstraps
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j und k wird ps wie folgt bestimmt (Sarrazin et al., 2016, Gl. 2):

M J gk)2
; max; ;(.S;, S,
Psijk = D |R] — RY| - TACHEN)
i=1

: 3.7
i=1 maxj,k(57?7 55)2 (3.7)

wobei R; der Rang des jeweiligen Parameters i, j und k& unterschiedliche Boot-
straps, M die Anzahl der Parameter, und .5; der Sensitivitédtsindex des Parameters
i ist. Fiir j und k empfehlen Sarrazin et al. (2016), alle moglichen Bootstrap-
Kombinationen zu bilden, das sind bei 1000 Bootstraps 3729 i = 499 500 Kombina-
tionen. Aus Griinden der einfacheren Berechnung werden stattdessen nur 2?2%95 1=
4 985 Paare betrachtet. Die Resultate sind in den untersuchten Féllen auch bei ge-
ringerer Anzahl bereits stabil. Die Rangfolge der Sensitivitatsindizes wird als stabil
betrachtet, wenn das 95. Perzentil aller berechneten pg unter 1 liegt. Diese Grofle

wird in den Ergebnissen als Stat,anking bezeichnet.

o Identifizierung wichtiger Quellen und Grundwassermessstellen
Bei dieser Untersuchung soll festgestellt werden, ob eine der betrachteten Quellen
oder Grundwassermessstellen einen herausragenden Einfluss auf das Ergebnis hat.
Dazu werden die Sensitivitédtsindizes anhand der NSE (nicht normierte NSE!) be-
rechnet, wobei jeweils eine Quelle bzw. eine Grundwassermessstelle ignoriert wird.
Dieser Wert wird dividiert durch den Sensitivitdtsindex mit allen Quellen bzw.
Messstellen. Liegen dann alle Ergebnisse in der Ndhe von 1, ist der Einfluss von

allen Quellen bzw. Messstellen ungefahr gleich.

3.4.2 Raumlich einheitliche Parametervariation

Der erste Teil der Sensitivitdtsanalyse betrachtet die Parameter im gesamten Modellge-
biet einheitlich. Der Wertebereich der Parameter wurde zunéchst subjektiv oder anhand
von Literaturwerten festgelegt, jedoch nach ersten Modelllaufen durch die Betrachtung
der Modellgiite auf sinnvolle Werte angepasst. Als Beispiel soll Abbildung 3.6 aus einem
der ersten Modellldufe dienen: Da die Modellgiite im Randbereich stark abnimmt, wurde
der Wertebereich von {—1.8... + 1.8} auf {—1.5... + 1.4} angepasst.

Je nach Art des Parameters besitzt der Wertebereich unterschiedliche Bedeutungen (Ta-
belle 3.4). Bei Parametern, die in allen Zellen den gleichen Wert besitzen, wird der
Wertebereich als absolute Zahl angegeben, so beispielsweise bei der Wassertemperatur.
Bei Parametern, die in den Zellen unterschiedliche Werte besitzen, bezeichnet der Werte-
bereich einen Faktor, mit dem die urspriinglichen Werte multipliziert werden. So soll das

Verhéltnis von grofen und kleinen Werten im Modell erhalten bleiben. Bei einer weiteren
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Abbildung 3.6: Scatter-Plot der Modellgiite (normierte Nash-Sutcliffe-Efficiency

bezogen auf Abfliisse und Standrohrspiegelhohen) abhéngig von der Variation des
Parameters Ky in einem Probelauf des Modells

Gruppe von Parametern muss der Wertebereich transformiert werden, weil sie iber meh-
rere GroBlenordnungen schwanken kénnen (zum Beispiel die hydraulische Leitfdhigkeit).
Eine uniforme Wahrscheinlichkeitsverteilung der Stichproben, wie sie im preprocessing
angewandt wird, wiirde sonst mehr Werte in den hohen Groéflenordnungen hervorbrin-
gen. Damit alle Groflenordnungen gleichméfig in den Stichproben vorkommen, muss der
Wertebereich logarithmiert werden. Damit stellt die gezogene Zahl den Logarithmus des
Faktors dar, mit dem der urspriingliche Parameterwert multipliziert werden soll. Wurde
beispielsweise die Zahl x als Stichprobe aus dem Wertebereich gezogen, werden alle Para-
meterwerte mit der Zahl 10” multipliziert. Schliellich gibt es noch diejenigen Parameter,
die eine Hohe angeben, ndmlich die Héhe des Wasserspiegels der Fliisse, DRN g¢,,, und
die Standrohrspiegelhohe an den Modellrédndern, CHD. Hier bedeutet der Wertebereich
eine Addition zum (bzw. Subtraktion vom) urspriinglichen Wert. Sollte der Wert da-
durch negativ werden, wird er auf Null gesetzt.

Als Zahl fiir die unterschiedlichen Startpunkte (bzw. ,initiale Parametersitze*) wird 60
festgelegt. Dies ergibt fiir 11 Parameter 720 Modellldufe. In einem ersten Modelllauf wur-
den die kritischen Reynoldszahlen als zusétzliche Parameter verwendet. Thre Sensitivitét
war jedoch sehr gering, daher wurden sie zugunsten eines geringeren Rechenaufwandes

nicht weiter untersucht.
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Tabelle 3.4: Parameter der Sensitivitdtsanalyse und zugehorige Wertebereiche. Letztere
entsprechen entweder dem Absolutwert (,,absolut®), dem Faktor (,,Faktor®), dem
Summanden (,,Summand®) oder dem 10er-Logarithmus des Faktors (,,log10*)

Parameter [Dimension] Abkiirzung Wertebereich Bedeutung des
Sampling Wertebereichs

hydraulische Leitfahigkeit Ky —15...+14 logyg

(isotrop) [LT~!]

Wassertemperatur [O)] Temp 16.5 ... 23.5 absolut (°C)

Réhrendurchmesser [L] d 0.35 ... 1.65 Faktor

Tortuositét [-] Tort 1.2...2 absolut

Roéhrenrauhigkeit [L] Roug —1..+05 logro

Durchlassigkeit Matrix-Rohren  Exch —15..4+15 logyo

LT

Brunnen Input [L3T~!] WEL 0.7...13 Faktor

Grundwasserneubildung [LT~!] RCH 0.5...1.5 Faktor

Randbedingung Drainage - DRNjep —4 ... +4 ft (>0) Summand

Hohe [L]

Randbedingung Drainage - DRNond —2.1..+21 logio

Durchliissigkeit [L2T™!]

Standrohrspiegelhche CHD —4 .. +4 ft (>0 Summand

Modellrand [L]

3.4.3 Raumlich verteilte Parametervariation

Beim zweiten Teil der Sensitivitdtsanalyse werden die Parameter mit der grofiten Sensi-
tivitdt, hydraulische Leitfidhigkeit und Grundwasserneubildung, rdumlich aufgeteilt und
einer rdumlich verteilten Sensitivitdtsanalyse unterzogen. Aus Griinden der Rechenka-
pazitit wird das Modellgebiet in 4 Bereiche, basierend auf der Héhe der urspriinglichen
K-Werte und moglichst gleich grof3, aufgeteilt (siehe Abbildung 3.7). Die Grenzen zwi-
schen den Bereichen liegen bei den Werten 30, 300 und 3000 ft/d, wobei die Grenzzahl
zum darunter liegenden Bereich gehort. Fiir die Grundwasserneubildung wird die gleiche
rdumliche Aufteilung wie fiir die hydraulische Leitfihigkeit des obersten Layers ver-
wendet. So werden aus urspriinglich zwei Parametern acht, was die Gesamtzahl auf 17
erhoht. Die Wertebereiche fiir die Variation der rdumlich verteilten Parameter bleiben

unverandert wie in Tabelle 3.4 beschrieben.
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Abbildung 3.7: Bereiche fiir die rdumlich verteilte Sensitivitéitsanalyse der Parameter
Ky und RCH. In der Legende finden sich die Anteile der Zellen am Gesamtmodell.
Insgesamt besteht es aus 104.972 aktiven Zellen. Zur Orientierung sind die modellierten
Fliisse, Rohren, Grundwassermessstellen und Quellen eingezeichnet.



37

Kapitel 4

Ergebnisse

4.1 Parametrisierung des Modells

Zum Vergleich des neu aufgesetzten Modells mit dem Original von Gallegos (2011) wur-
den die Abflussmengen an den Quellen (Tabelle 4.1) und die Standrohrspiegelhthen an
13 Messstellen (Abbildung 4.1) miteinander verglichen. Die Modellabweichungen sind
bei allen Werten vergleichbar mit dem Originalmodell. Bei den Standrohrspiegelhchen
liegt ein Wert auflerhalb einer Toleranz von fiinf Fuf}, die anderen zwolf liegen innerhalb
der Toleranz. Die Nash-Sutcliffe-Efficiency (NSE; nach Gleichung 3.2) fiir die Stand-
rohrspiegelhohen betrigt beim Originalmodell 0.70, bei dem neu Aufgesetzten 0.68. Fiir
die Quellabfliisse betrdgt die NSE fiir das Original 0.961 und fiir das neu Aufgesetzte
0.963. Abbildung 4.2 stellt die simulierten Standrohrspiegelhthen sowie die Lage der

Grundwassermessstellen dar.

Tabelle 4.1: Vergleich des neu aufgesetzten Modells (Schima) mit dem urspriinglichen
Modell von Gallegos (2011). Zu sehen sind die modellierten und gemessenen Abfliisse
der Quellen Wakulla, Spring Creek und St Marks fiir den Messzeitpunkt November
1991 in ft3/s (Messwerte aus Davis et al. (2010)) sowie die prozentualen Abweichungen
zwischen Modell und Messwert.

Wakulla Spring Creek St Marks

Modellierter Abfluss Schima 370.4 287.0 569.3
Modellierter Abfluss Gallegos  373.7 290.6 568.3
Gemessener Abfluss 350 307 602
Abweichung Schima 5.8 % —6.5 % —5.4 %

Abweichung Gallegos 6.8 % —5.3 % —5.6 %
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Abbildung 4.1: Vergleich zwischen gemessenen und modellierten Standrohrspiegelh6hen
in ft mit dem neu aufgesetzten Modell (,,Schima“) und dem Original-Modell aus
Gallegos (2011) (,,Gallegos®) fiir den Messzeitraum im November 1991. Die Zahl neben
dem Symbol entspricht der Nummer der Grundwassermessstelle.
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Abbildung 4.2: Lage und Nummer der Grundwassermessstellen sowie simulierte
Grundwassergleichen (grau). Zusétzlich sind Quellen, Fliisse und Rohren dargestellt.
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Weitere Wasserbilanzgroflen des Modells sind in Tabelle 4.2 dargestellt. Die weitaus
groffite Wassermenge fliet unterirdisch iiber die Modellrdnder zu, bedingt durch die
CHD-Randbedingung. Etwa ein Drittel des zuflieBenden Wassers stammt aus der Grund-
wasserneubildung durch Niederschlag (RCH). Der Zufluss durch Abwasserverrieselung
(WEL) hat nur eine untergeordnete Bedeutung. Neben den Abflussmengen der Quellen
verlédsst ein Teil des Wassers das Modellgebiet iiber die Fliisse (RIV).

Tabelle 4.2: Ausgewéhlte Wasserbilanzgréfien, die durch die Randbedingungen
bestimmt werden. Die bei RCH, CHD und WEL aufgelisteten Wassermengen flieen in
das Modellgebiet hinein, die bei RIV aus diesem hinaus.

Randbedingung Wassermenge Einheit

CHD 938 ft3/s
RCH 532 ft3/s
WEL 0.8 Ft3/s

RIV (-)336 Ft3/s

4.2 Sensitivitdtsanalyse

4.2.1 Raumlich einheitliche Parametervariation

Fiir die Sensitivitdtsanalyse von 11 Parametern werden insgesamt 720 Modellldufe ausge-
wertet. Jeder Parameter nimmt darin 120 verschiedene Werte an, wodurch theoretisch 60
Elementary Effects bestimmt werden kénnen. Durch unrealistische Parameterkombina-
tionen findet MODFLOW-CFP nicht immer Losungen, und einzelne Modellldufe miissen
aus der Analyse ausgeschlossen werden. Fiir eine globale Sensitivitéitsanalyse sollten je-
doch die Parameterwerte iiber den ganzen moglichen Wertebereich verteilt sein. Dies
wird mit Abbildung 4.3 gepriift. Darin ist fiir jeden Parameter ein Histogramm iiber
den jeweiligen Wertebereich dargestellt. Graue und rot schraffierte Fliachen stellen die
Gesamtheit aller Modelllaufe, die fiir den jeweiligen Parameter von Bedeutung sind, dar.
Doppelte Werte eines Parameters werden nicht mitgezahlt, da sie fiir die Berechnung des
jeweiligen Sensitivitdtsindex unerheblich sind. Die grauen Fléchen sind giiltige, wéhrend

die rot schraffierten ungiiltige Laufe sind.
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Abbildung 4.3: Verteilung der Werte jedes Parameters iiber seinen Wertebereich.
Doppelte Werte von Parametern, die nur fiir die Berechnung der Elementary Effects
anderer Parameter benotigt werden, sind nicht mitgezéahlt, somit ist die
Stichprobengrofle fiir jeden Parameter 120. Rot schraffiert sind die nicht konvergierten
Modelllaufe, die aus der weiteren Analyse ausgeschlossen werden.
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Abbildung 4.4: Streudiagramme der Modellgiite in Abhéngigkeit von den Parametern.
Fiir die Bedeutung der Parameter und der Wertebereiche siche Tabelle 3.4. Die y-Achse
ist gekiirzt und beinhaltet Werte, deren Differenz zum besten Wert hochstens eins
betragt.

Einen ersten Uberblick iiber den Einfluss der Parameter auf die Modellgiite konnen
Streudiagramme (engl. scatter plots) geben. Abbildung 4.4 zeigt die Modellgiite fiir die
besten Modelllaufe, bei denen die Modellgiite NS E,,,., maximal eine Einheit schlechter
als bei den besten Léufen sind. Bei der hydraulischen Leitfahigkeit ist ein Plateau in der
Mitte des Wertebereiches mit guten Modellgiiten zu erkennen. Zu den Réndern hin fallt
die Giite stark ab. Bei allen anderen Parametern sind keine klaren Bereiche mit unter-
schiedlichen Modellgiiten auszumachen. Die Modellgiite schwankt iiber den kompletten
Wertebereich mehr oder weniger gleich stark. Der Absolutwert der NSFE,,.,, ist durch

die zahlreichen Transformationen nur schwer interpretierbar. Eine Hilfestellung konnen
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die Original-Parameter geben. Ein Modelllauf mit diesen wiirde nach der Transformation
einen normierte NSE von 0.34 erreichen. Die beste hier dargestellte Modellgiite betrigt
0.38.

Die Hauptergebnisse der Sensitivitdtsanalyse, die Sensitivitédtsindizes S;, zeigen die Ab-
bildungen 4.5 und 4.6, deren Ergebnisse mit Bootstrapping ermittelt wurden (die fol-
genden Zahlen im Fliefitext wurden ohne Bootstrapping aus den urspriinglichen Mo-
delllaufen ermittelt). Die hydraulische Leitfahigkeit K ist der Parameter mit dem groBten
Sensitivititsindex, 1.84, bezogen auf die Standrohrspiegelhohen und Quellabfliisse. Es fol-
gen mit relativ &hnlichen Werten und iiberlappenden Unsicherheitsbereichen die Grund-
wasserneubildung RCH (0.40), die Standrohrspiegelhohe am Modellrand CHD (0.26), die
Durchléssigkeit und Hohenlage der Fliissse DRN cong und DRN g, (0.21 und 0.19), die
Durchléssigkeit zwischen Matrix und Réhren Ezch (0.09) sowie der Rohrendurchmesser
d (0.09). Eine geringere Bedeutung besitzen die Réhrenrauhigkeit (1.10 - 1072?) und die
Tortuositit (1.09-1072). Mehrere GroSenordnungen geringer sind die Sensitivititsindizes
der Abwasserverrieselung (WEL, 2.75 - 10~*) und der Wassertemperatur (1.24 - 107°).
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Abbildung 4.5: Darstellung der Sensitivititsindizes S; aller Parameter, jeweils bezogen
auf die Quellabfliisse, Standrohrspiegelhéhen und auf beide Groflien kombiniert. Die
Kreuze sind Mittelwerte, die Balken 95%-Konfidenzintervalle aus einer
Bootstrapping-Analyse. Die Reihenfolge ist absteigend nach dem kombinierten
Sensitivitédtsindex. Die unterschiedliche y-Achsenskalierung im oberen und unteren
Bereich ist zu beachten und soll die Ubersichtlichkeit verbessern.
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Abbildung 4.6: Oben: Verhéltnis zwischen dem Mittelwert der Elementary Effects
(entspricht dem Sensitivititsindex bezogen auf Abfluss und Standrohrspiegelhhen)
und deren Standardabweichung.

Unten: Verhiltnis zwischen dem Mittelwert der Elementary Effects und deren
Varianzkoeffizent. Die Rahmen stellen jeweils das 95%-Konfidenzintervall aus einer
Bootstrapping-Analyse dar.

Bei einigen Parametern ist ein unterschiedlich hoher Einfluss auf die Quellabfliisse
und auf die Standrohrspiegelhohen zu erkennen (Abbildung 4.5). Am Auffilligsten ist die
Grundwasserneubildung RCH, auf die die Standrohrspiegelh6hen um mehrere Gréf8enord-

nungen sensitiver reagieren als die Quellabfliisse (.S; = 0.80 gegeniiber S; = 0.01). Hierbei
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sind auch die Unsicherheitsbereiche deutlich voneinander entfernt. Ahnlich verhilt sich
WEL mit 37-fach hoherer Sensitivitdt der Standrohrspiegelhohen im Vergleich zu den
Quellabfliissen. Umgekehrt reagieren die Quellen deutlich sensitiver als die Standrohr-
spiegelhohen auf die Parameter CHD (Faktor 5) und DRN ., (Faktor 6). Die Stand-
rohrspiegelhohen verhalten sich, wie auch die kombinierte Modellgiite, am sensitivsten
auf Ky und RCH, daher werden diese beiden Parameter in der rdumlich verteilten Sen-
sitivitdtsanalyse ndher untersucht.

Die Schwankung der Elementary Effects in verschiedenen Modelllaufen wird durch die
Standardabweichung und den Varianzkoeffizienten ausgedriickt. Hierfiir wird in Abbil-
dung 4.6 nur noch die Kombination von Standrohrspiegelhéhen und Quellabfliissen be-
trachtet. Mit der Betrachtung des Varianzkoeffizienten soll eine eventuell vorhandene
Korrelation zwischen Standardabweichung und Sensitivitdtsindex normiert werden. Bei
der Betrachtung des Varianzkoeffizienten (Abbildung 4.6, unten) ist keine Abhéngigkeit
vom Sensitivitdtsindex zu erkennen. Der Varianzkoeffizient schwankt in seinem Mittel-
wert zwischen ca. 1.5 und 3 und steigt im Unsicherheitsbereich auf bis zu 5 an. Drei
Parameter fallen durch einen geringen Varianzkoeffizienten und gleichzeitig geringen
Unsicherheitsbereich auf: Tort, Exzch und K. Die Varianzkoeffizienten der anderen Pa-
rameter liegen dariiber und besitzen teils auch deutlich héhere Unsicherheitsbereiche.
Die hochsten Werte besitzen die Parameter Temp und WEL, welche auch einen grofien
Unsicherheitsbereich aufweisen. Gleichzeitig sind dies die Parameter mit der geringsten
Sensitivitét.

Fiir die Konvergenzanalyse der Sensitivitidtsindizes sind deren Unsicherheitsbe-
reiche von Bedeutung. Abbildung 4.7 zeigt diese abhéngig von der Anzahl der Start-
punkte bzw. berechneten Elementary Effects fiir die fiinf sensitivsten Parameter. Die
Unsicherheitsbereiche sollten bei einer Konvergenz weniger als 5% des grofiten Sensiti-
vitétsindex ausmachen, welcher derjenige von K ist. Keiner der fiinf sensitivsten Para-
meter erfiillt dieses Kriterium. Die ,relativen” Unsicherheitsbereiche betragen bei den
fiinf dargestellten Parametern zwischen 76.2% (K ) und 11.9% (DRN conq). Somit ist die
Konvergenz der Sensitivitatsindizes nach 57 Startpunkten bzw. Elementary Effects noch
nicht erreicht. Unter 5% betrigt der Unsicherheitsbereich der weniger sensitiven Parame-
ter Temp, Tort, Roug, Fxch und WEL. Die Konvergenz der Parameter-Rangfolge
zeigt der Wert Stat,qniing an. Dieser liegt bereits ab 17 Startpunkten bzw. Elementary
Effects deutlich unter dem Schwellenwert fiir Konvergenz (Abbildung 4.8). Fiir die End-
ergebnisse, die aus 57 Elementary Effects berechnet werden, weist Stat,qning inen Wert

von 0.21 auf.
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Abbildung 4.7: Konvergenz der Sensitivitédtsindizes bei zunehmender Anzahl von
Modelllaufen fiir die fiinf Parameter mit dem grofiten Sensitivitéitsindex. Blassere
Bereiche sind das 95%-Konfidenzintervall aus dem Bootstrapping.
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Abbildung 4.8: Konvergenz der Rangfolge, Stat,anking, bei zunehmender Anzahl von
Modelllaufen. Rot gestrichelt ist der Wert 1, unterhalb dessen von einer Konvergenz
ausgegangen wird.
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Eine weitere Analyse soll den relativen Einfluss einzelner Beobachtungspunkte auf
das Ergebnis zeigen. Den Sensitivitdtsindex ohne Betrachtung einzelner Quellen zeigt
Abbildung 4.9. Bei den meisten Parametern hat die St. Marks-Quelle einen erhebli-
chen Einfluss auf den Sensitivitdtsindex. Ohne deren Einbeziehung wiirde der Sensiti-
vitatsindex fiir einige Parameter deutlich vom aktuellen Wert abweichen, fiir WEL wiére
er um mehr als das 20-fache, fiir d und Fxch um mehr als das 10-fache erhoht.

Die gleiche Analyse fiir die beobachteten Standrohrspiegelh6hen zeigt Abbildung 4.10.
Die einzelnen Messpunkte haben weniger Einfluss als einzelne Quellen, jedoch verursa-

chen die Punkte 11 und 10 teilweise eine deutliche Veréinderung der Sensitivitétsindizes.

25
- ohne Wakulla spring .
« ohne Spring Creek spring
20 - * ohne St Marks spring
3
g 15
o
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P 10- L
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5 | L]
1 —t---- o ____ . oo Q. __. |.____l____:____:____:____
0 T

Abbildung 4.9: Einfluss einzelner Quellen auf den Sensitivitédtsindex. Die y-Achse zeigt
den Sensitivitatsindex 5;, bei dem jeweils ein Quellabfluss weggelassen wurde, dividiert
durch den Sensitivitédtsindex unter Berticksichtigung aller Quellen S; aiie Quetien- Quellen
ohne Einfluss wiirden einen Wert von 1 ergeben. Beobachtete und berechnete
Standrohrspiegelh6hen wurden nicht einbezogen.
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Abbildung 4.10: Einfluss einzelner Messpunkte von Standrohrspiegelhohen auf den
Sensitivitidtsindex. Die y-Achse zeigt den Sensitivitdtsindex S;, bei dem jeweils ein
Messpunkt weggelassen wurde, dividiert durch den Sensitivitdtsindex unter
Berticksichtigung aller Messpunkte S; 45¢. Die Zahlen zeigen die Nummer des jeweiligen
Messpunktes an. Messpunkte ohne Einfluss wiirden einen Wert von 1 ergeben. Aus
Griinden der Ubersichtlichkeit sind Werte zwischen 0.9 und 1.1 in grau dargestellt und
die Zahlen um kleine Betrége nach links oder rechts verschoben. Beobachtete und
berechnete Quellabfliisse wurden nicht einbezogen.

4.2.2 Raumlich verteilte Parametervariation

Die Ergebnisse fiir die Sensitivitétsanalyse der rdumlich verteilten Parameter Ky und
RCH sollen im folgenden Kapitel dargestellt werden. Auch hier gibt es einige Parame-
terkombinationen, die von MODFLOW nicht gelost werden konnten. Die Verteilung der
giiltigen Léufe auf die Wertebereiche der rdaumlich aufgeteilten Parameter zeigt Abbil-
dung 4.11 und, fiir die nicht rdumlich aufgeteilten Parameter, Abbildung A1 im Anhang.
Wie im vorigen Kapitel soll ein erstes Bild durch die Betrachtung der Modellgiite in
Abhéngigkeit der Parameterwerte gewonnen werden. Fiir keinen Parameter lassen sich
jedoch Tendenzen zu besseren Modellergebnissen in bestimmten Wertebereichen erken-
nen. Fiir die rdumlich variierten Parameter befindet sich das Streudiagramm in Anhang
A2.
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Abbildung 4.11: Haufigkeitsverteilung der raumlich verteilten Parameter {iber ihren
Wertebereich. Rot schraffiert sind die nicht konvergierten Modelllaufe, die aus der
Analyse augeschlossen wurden.
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Abbildung 4.12: Darstellung der Sensitivitatsindizes der Parameter fiir unterschiedliche
ZielgroBen (Quellabfliisse, Standrohrspiegelhthen und beide kombiniert). Die
Parameter Ky und RCH sind rédumlich in die Bereiche ,,B1* bis ,,B4“ eingeteilt. Die
Unsicherheitsbereiche sind das 95%-Konfidenzintervall aus dem Bootstrapping. Die

unterschiedliche Achsenskalierung ist zu beachten.
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Die Sensitivitédtsindizes fiir die zwei raumlich variierten Parameter und die restlichen,
rdumlich einheitlichen, sind in Abbildung 4.12 dargestellt. Die Reihenfolge der raumlich
einheitlichen Parameter beim kombinierten Index stimmt bis auf eine Ausnahme mit der
Analyse aus Kapitel 4.2.1 iiberein. Die jeweils in vier Bereiche aufgeteilten Parameter
Ky und RCH, die in der ersten Untersuchung die hochsten Werte besafien, sortieren sich
auf anderen Positionen ein. K besitzt in den Bereichen 4, 3 und 2 die héchsten Sensiti-
vitatsindizes, im Bereich 1 liegt der Index zwischen DRN ., und Fxzch auf Rang sieben.
Die Indizes von RCH sind im Vergleich zu Kapitel 4.2.1 deutlich niedriger. Lediglich
Temp und WEL besitzen noch kleinere Sensitivitéitsindizes. Die Unterschiede zwischen
den betrachteten Zielgrofien sind teilweise betréachtlich. Bei vielen Parametern liegen die
Sensitivitéatsindizes fiir die Standrohrspiegelh6hen mehrere Groflenordnungen unter de-
nen fiir die Abfliisse. Lediglich bei K in den Bereichen 1, 2 und 3 ist der Index fiir die
Standrohrspiegelhchen grofler als fiir die Abfliisse. Dies ist ein deutlicher Unterschied zur
rdumlich einheitlichen Analyse. Die Betridge des Sensitivitdtsindex lassen sich durch die
vorgenommene Normierung, die jeweils von den Ergebnissen der aktuellen Modellldufe
abhéngig ist, nicht mit denen aus Kapitel 4.2.1 vergleichen. Eine rdumliche Einordnung
der Sensitivitétsindizes von Ky und RCH erlaubt Abbildung 4.13.

Die Variation der Elementary Effects, bewertet anhand des Varianzkoeffizienten, ist in
der rdumlich verteilten Analyse insgesamt deutlich hoher als in der rdumlich Einheit-
lichen (Abbildung 4.14). Ky ist im Bereich 3 der am stérksten variierende Parameter,
wenn der Mittelwert betrachtet wird. Allerdings ist die Unsicherheit hier sehr hoch und
der Wert konnte auch sehr klein sein. Weitere Parameter mit hohen Varianzkoeffizienten
sind DRN ¢ong und Ky in den Bereichen 4 . Der geringste Wert ist bei den Parame-
tern RCH in allen Bereichen und WEL zu beobachten. Beim Vergleich der rdumlich
variierten Parameter mit der rdumlich einheitlichen Analyse hat sich die Variation der

K y-Parameter vergrofert, wiahrend sie sich bei den RCH-Parametern verringert haben.
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Abbildung 4.13: Réumliche Darstellung der Sensitivitétsindizes von Ky und RCH,
jeweils bezogen auf verschiedene Zielgrofien.
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Abbildung 4.14: Darstellung der Standardabweichung (oben) und des

Varianzkoeffizienten (unten) der Elementary Effects bezogen auf Quellen und
Standrohrspiegelhohen kombiniert. Dargestellt sind Mittelwert (4) und
95%-Konfidenzintervall aus dem Bootstrapping. Die Reihenfolge der Parameter ist

absteigend nach dem kombinierten Sensitivitédtsindex.
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Abbildung 4.15: Konvergenz der Rangfolge Stat, nring fiir die rdumlich verteile
Analyse, in Abhéangigkeit von der Anzahl der Elementary Effects. Rot gestrichelt ist
der Wert 1, unter dem von einer Konvergenz ausgegangen wird.

Die Konvergenzanalyse der Sensitivititsindizes ergibt keine Konvergenz bei
der Anzahl durchgefithrter Modellldufe. Die Unsicherheit von drei Parametern liegt teil-
weise deutlich iiber dem Schwellenwert fiir Konvergenz. Die Unsicherheitsbereiche von
K betrigt in den Bereichen 4, 3 und 2 jeweils 275%, 65.8% und 23% des gréfiten Sen-
sitivitidtsindex. Alle anderen Parameter liegen unter dem Schwellenwert von 5%. Die

Konvergenz der Parameter-Rangfolge wird erreicht (Abbildung 4.15).

Die weitere Analyse der Ergebnisse zeigt, wie auch schon in der rdumlich einheitli-
chen Untersuchung, einen grofien Einfluss von Messstelle 11 (Abbildung 4.16). Beson-
ders auffillig sind die Parameter K in allen vier Bereichen, deren Werte von S;/.S; aie
jeweils kleiner als 10~# sind. Die Lage der Messstellen ist Abbildung 4.2 zu entnehmen.
Die Analyse der einflussreichsten Quellen ergibt, dass die St. Marks-Quelle einen grofien
Einfluss auf den Sensitivitdtsindex hat (Abbildung 4.17). Ohne deren Beriicksichtigung
wére der Index fiir einige Parameter deutlich erhoht, beispielsweise bei Ky im Bereich 1
um den Faktor 47.7 und bei RCH im Bereich 1 um den Faktor 37.3. Die beiden anderen

Quellen besitzen einen geringeren Einfluss, der grofite Wert ist hier 1.6.

Eine weitere Betrachtung soll zeigen, ob ein Zusammenhang zwischen der Gréfle des
Bereichs und dem Sensitivitdtsindex der raumlich verteilten Parameter besteht. Wie

Abbildung 4.18 zeigt, besteht weder bei Ky noch RCH eine erkennbare Korrelation.
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Abbildung 4.16: Einfluss einzelner Messpunkte von Standrohrspiegelhéhen auf den
Sensitivitédtsindex. Die y-Achse zeigt den Sensitivitiatsindex S;, bei dem jeweils ein
Messpunkt weggelassen wurde, dividiert durch den Sensitivititsindex unter
Beriicksichtigung aller Messpunkte S; qe. Die Zahlen zeigen die Nummer des jeweiligen
Messpunktes an. Messpunkte ohne Einfluss wiirden einen Wert von 1 ergeben. Aus
Griinden der Ubersichtlichkeit sind Werte zwischen 0.9 und 1.1 in grau dargestellt und
die Zahlen um kleine Betrége nach links oder rechts verschoben. Beobachtete und
berechnete Quellabfliisse wurden nicht einbezogen.
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Abbildung 4.17: Einfluss einzelner Quellen auf den Sensitivititsindex. Der Wert der
y-Achse entspricht dem Quotienten aus dem Sensitivitédtsindex S;, bei dem jeweils eine
Quelle unberiicksichtigt bleibt, und jenem unter Beriicksichtigung aller Quellen.
Quellen ohne Einfluss wiirden einen Wert von 1 ergeben. Die geénderte
y-Achsenskalierung ab dem Wert 5 ist zu beachten.
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Abbildung 4.18: Zusammenhang zwischen den Sensitivitatsindizes der rdumlich
verteilten Parameter Ky und RCH und der Gréfle des Bereichs im Modell (Anzahl
Zellen). Das Maf§ R entspricht dem Korrelationskoeffizienten nach Pearson (R? dessen
Quadrat). Fiir RCH sind nur die Zellen der obersten Schicht relevant, fiir K, beide
Schichten des Modells.
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Diskussion

5.1 Parametrisierung des Modells

Die Parametrisierung des Modells soll die Ergebnisse von Gallegos (2011) reproduzieren,
um eine Basis fiir weitergehende Untersuchungen zu schaffen. Die Interpretation der Mo-
dellergebnisse ist daher nicht Teil dieser Arbeit. Dennoch muss kritisch hinterfragt wer-
den, ob eine korrekte Reproduktion gelungen ist. Die berechneten Standrohrspiegelhohen
und Quellabfliisse stimmen zwar nicht genau mit denen von Gallegos iiberein, sind jedoch
gering im Vergleich mit den Abweichungen zu den beobachteten Werten. Gleiches zeigt
auch die Nash-Sutcliffe-Efficiency. Die geringe Anzahl und die ungleichméfige Verteilung
von Grundwassermessstellen birgt jedoch eine gewisse Unsicherheit, da in den Bereichen
ohne Messstellen die Modellgiite nicht iiberpriift werden kann.

Die Ursache der Unterschiede liegt vermutlich in den gednderten Parametern des Losungs-
algorithmus. Da die Konvergenzkriterien gelockert wurden, stoppt das Modell die Be-
rechnung bereits frither. Es ist daher anzunehmen, dass die Ergebnisse von Gallegos
genauer sind, wenngleich dies vernachlassigbar ist. Als Konsequenz ergibt sich, dass die
angewendete Modellversion, die eingestellten Parameter und die Prozedur zum Auslesen
der Ergebnisse akzeptabel funktioniert und fiir eine weitergehende Sensitivitédtsanalyse

verwendet werden kann.
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5.2 Sensitivitatsanalyse mit rdumlich einheitlicher Parameterva-

riation

5.2.1 Unsicherheit

Preprocessing

Fiir die Sensitivitdtsanalyse mit rdumlich einheitlicher Parametervariation gibt es einige
Unsicherheitsfaktoren, die im Folgenden diskutiert werden sollen. Schon das preproces-
sing stellt mit der Wahl der Wertebereiche fiir die Parameter eine Quelle fiir Unsicherhei-
ten dar. Die Entscheidung, welche Werte plausibel sind, ist zumeist subjektiv, und gerade
bei rdumlich verteilten Parametern, die ausgehend von bestimmten Anfangswerten vari-
iert werden (zum Beispiel durch Multiplikation mit einem Faktor), ist es schwer, einen
Wertebereich zu finden, der fiir alle Werte im Modellgebiet passt. Eine zu kleine Wahl
des Wertebereichs blendet Bereiche im Parameterraum aus, die wichtig fiir das Ergebnis
sein konnten. Ein zu grofier Wertebereich bezieht Bereiche mit ein, die in der Realitét
nicht vorkommen und kann das Ergebnis verfilschen. Hinzu kommt, dass die Grofle des
Wertebereichs direkt in die Berechnung der Elementary Effects eingeht (vgl. Formel 3.4).
Selbst wenn die Sensitivitdt im ganzen Parameterraum homogen wére, wiirde also die
Wahl des Wertebereichs die Sensitivitdtsindizes beeinflussen.

Eine weitere subjektive Entscheidung ist die Art der Parametervariation (in Tabelle
3.4 Spalte ,,Bedeutung des Wertebereichs“). Unterschiedliche Vorgehensweisen sind auf-
grund der verschiedenen physikalischen Eigenschaften der Parameter nétig, jedoch gibt
es hierbei mehrere Moglichkeiten, deren Wahl der individuellen Entscheidung des Mo-
dellierers obliegt. Als Beispiel fiir mogliche Unsicherheiten seien die Parameter DRN ..,
und CHD genannt, die durch Addition der Subtraktion variiert werden und nach un-
ten hin auf 0 ft begrenzt sind. Zellen mit kleinen Parameterwerten kénnen somit unter
Umsténden nicht innerhalb des kompletten Wertebereichs variiert werden, weil sie an die
0-ft-Grenze stoflen. Dies ist vor allem bei der Subtraktion von grofien Betrdgen der Fall.
Die Verdanderung dieser Eingangsparameter geschieht also nicht im gesamten Wertebe-
reich gleichméBig, was wiederum einen Einfluss auf den Sensitivitédtsindex haben kann.
Die Wahl der Zielgrofle, mit der die Elementary Effects berechnet werden, ist eben-
falls eine subjektive Entscheidung. Bei der Wahl des Giitemafles, dessen Normierung
und der Kombination von Standrohrspiegelhohen und Quellabfliissen sind auch andere
Moéglichkeiten denkbar, beispielsweise die Verwendung des Root Mean Square Error.

Durch die nicht konvergierenden Modellldufe weicht die Verteilung der Eingangsparame-
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ter von einer Uniformverteilung ab (siehe Abbildung 4.3). Bei einer geringen Anzahl feh-
lerhafter Modellldufe, die in unterschiedlichen Regionen des Wertebereichs liegen, wie bei-
spielsweise bei DRN .., der Fall, diirfte dies keinen Einfluss auf die Sensitivitédtsanalyse
haben. Bei anderen Parametern wie Fxch sind jedoch mehr fehlerhafte Liufe vorhan-
den, von denen einige im rechten Achtel des Wertebereichs liegen. In diesem Achtel sind
nur 9 von 15 Modellldufen giiltig. Ob dies einen Einfluss auf die Sensitivitétsindizes
hat, ist auch davon abhéngig, welche Wertepaare fiir die Berechnung der Elementary
Effects herangezogen werden und wie stark die lokale Sensitivitdt im Randbereich von
Exch vom restlichen Wertebereich abweicht. In jedem Fall erhthen nicht konvergierende
Modelllaufe die Unsicherheit, im Allgemeinen diirfte dieser Effekt aber bei der gegebe-
nen Anzahl an Modelllaufen vernachlassigbhar sein. Eine Verkleinerung des Wertebereichs
bringt nicht unbedingt mehr giiltige Laufe hervor, da auch Interaktionen mit anderen

Parametern die ungiiltigen Laufe verursachen kénnen.

Postprocessing

Im postprocessing der Ergebnisse werden Unsicherheitsbereiche ausgerechnet. Die Metho-
de, das Bootstrapping, basiert auf der erneuten Kombination der durchgefiihrten Mo-
delllaufe. Informationen, die nicht von den Modelllaufen oder den Beobachtungsdaten
abgedeckt werden, sind auch nicht in den Unsicherheitsbereichen enthalten. Insgesamt
ist die Unsicherheit jedoch ohnehin relativ hoch. Dies zeigt sich auch daran, dass die Sen-
sitivitatsindizes der einflussreichsten Parameter nicht konvergieren. Laut Sarrazin et al.
(2016) ist dies erst nach vielen Modellldufen der Fall. Diese Aussage wird gestiitzt von
Vanrolleghem et al. (2015) und Yang (2011), bei denen der Morris-Sensitivitétsindex
erst nach 2000 Startpunkten (entspricht den Elementary Effects pro Parameter) stabil
wurde. Die beiden Studien verwendeten unterschiedliche Modelle mit 17 bzw. 5 Para-
metern. Deutlich frither als der Sensitivitatsindex soll laut Sarrazin et al. (2016) die
Rangfolge konvergieren. Dies ist bereits nach wenigen Modelllaufen erreicht, wie Abbil-
dung 4.8 zeigt. Gerade fiir die Parameter mit niedrigen Sensitivitédtsindizes ist dies je-
doch offensichtlich nicht zutreffend. Die Konfidenzintervalle vieler Parameter iiberlappen
sich teilweise deutlich und, wie Abbildung 4.7 zeigt, verdndert sich die Reihenfolge der
Parameter RCH, CHD, DRN,y,q und DRN.., auch bei hoher Anzahl beriicksichtigter
Modelllaufe noch mehrmals. Innerhalb der letzten sechs ausgewerteten Elementary Ef-
fects wird erst die endgiiltige Reihenfolge von DRN,,,q und DRN,,, erreicht, was sich
bei weiteren Modellldufen erneut verédndern konnte. Offensichtlich mindert die starke
Gewichtung der sensitivsten Parameter bei dem von Sarrazin et al. (2016) eingefiihrten

Index Stat,qnking die Aussagekraft fiir die weniger sensitiven Parameter. In diesem Fall
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betrifft dies bereits den viertgréfen von elf Parametern.

Wie die Ergebnisse (Abbildungen 4.9 und 4.10) zeigen, haben einzelne Quellen und
Grundwassermessstellen teilweise einen deutlichen Einfluss auf die Ergebnisse. Dies ist
problematisch, wenn Aussagen iiber das gesamte Modellgebiet getroffen werden sol-
len. Obwohl die einflussreichen Messpunkte nur einen kleinen Bereich représentieren,
verdandern sie das Ergebnis im Verhéltnis zu den anderen Punkten iiberproportional
stark. Eine weitere Unsicherheitsquelle ist die geringe Anzahl an Messpunkten und ihre
ungleichméfige Verteilung. Einerseits werden moglicherweise wichtige Effekte an Orten
ohne Messstellen nicht erkannt, andererseits sind Regionen mit hoher Messstellendichte

iiberreprasentiert und haben einen hoheren Einfluss auf das Ergebnis.

5.2.2 Interpretation der Ergebnisse

Im folgenden Absatz sollen die Ergebnisse erlautert und interpretiert werden. Ein erster
Blick auf die Streudiagramme (Abbildung 4.4) zeigt, dass die meisten Parameter keinen
klar definierten Bereich besitzen, in dem die besten Modellldufe liegen. Lediglich Ky
zeigt ein Maximum und besitzt im Randbereich einen deutlichen Abfall der Modellgiite.
Dies weist auf einen starken Einfluss von K hin. Durch das radiale Stichprobendesign
sind mehrere Modellldufe mit dem gleichen Parameterwert vorhanden. Diese sind in den
Diagrammen deutlich durch direkt untereinander befindliche Punkte zu sehen. Je weiter
diese Punkte vertikal gestreckt sind, desto grofler sind die Interaktionen mit anderen Pa-
rametern. Bei K ist im zentralen Bereich nur eine kleine vertikale Streuung der Punkte
zu beobachten, dort besteht also nur eine geringe Interaktion. Die restlichen Parameter
interagieren stérker, was zeigt, dass die Modellgiite (auler im Fall von K'¢) nicht nur von
einem Parameter dominiert wird, sondern die Kombination entscheidend ist.

Wie in den Ergebnissen erwihnt, erreichen einige Modellldufe bessere Modellgiiten als
mit den von Gallegos (2011) kalibrierten Parametern. Zu beriicksichtigen ist dabei, dass
Gallegos zusétzlich zu den Standrohrspiegelhohen und Quellabfliissen Tracerverweilzei-
ten und einen zweiten Zeitpunkt benutzte und nicht alle Parameter kalibrierte. Dies
macht die Bedeutung der betrachteten Zielgrofle fiir die Interpretation des Ergebnisses
deutlich.

Die Betrachtung der Sensitivitédtsindizes soll getrennt nach den beiden Bezugsgrofien
Quellabfliisse und Standrohrspiegelhohen erfolgen, da teilweise erhebliche Unterschiede
zwischen beiden bestehen (siehe Abbildung 4.5).
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Quellabfliisse

Die hydraulische Leitféhigkeit K ist der mit Abstand einflussreichste Parameter fiir
die auf die Quellabfliisse bezogene Modellgiite. Dies kann damit begriindet werden, dass
K fiir jede Zelle definiert ist und direkt die durchflieBende Wassermenge beeinflusst.
In der Studie von Gallegos et al. (2013) war die hydraulische Leitfdhigkeit ebenfalls
einflussreich, lag jedoch nur auf Rang zwei hinter dem Roéhrendurchmesser. Allerdings
wurde die Methode der Composite Scaled Sensitivities verwendet, die sich in einigen
Punkten von der hier verwendeten unterscheidet. Beispielsweise berechnet sie nur lokale

Sensitivitatsindizes.

Deutlich niedriger als bei der hydraulischen Leitféhigkeit sind die Sensitivitétsindizes
der Randbedingungen CHD, DRN e, und DRN .4, jeweils etwa auf gleichem Niveau.
Uber die feste Standrohrspiegelhéhe an den Modellrandern (CHD) flieBt, zumindest mit
den kalibrierten Parametern, ein Grofiteil der Wassermenge (62%) in das Modell. Dieser
Parameter hat daher auch einen groflen Einfluss auf die Abflussmenge an den Quellen.
Die beiden DRN-Parameter steuern, wie viel Wasser von den Fliissen aus dem System
entnommen wird. Diese Wassermenge wird zum Teil in die Abflussmenge der St. Marks-
Quelle eingerechnet, der andere Teil kann nicht mehr unterirdisch den Quellen zugefiihrt

werden und beeinflusst diese daher relativ stark.

Auf dem néchsten Rang schliefit sich der Parameter d an, der das Rohrensystem cha-
rakterisiert. Er bestimmt mafigeblich die Wassermenge, die durch die Rohren abgefiihrt
werden kann, und auch, wie grof§ die Austauschfliche zwischen Matrix und Rohren ist.
Abweichend zu diesem Ergebnis war die Sensitivitit der Rohrendurchmesser bei Gal-
legos et al. (2013) groBer, jedoch, wie oben erldautert, mit einer anderen Methode. Bei
dem Rohrendurchmesser, wie auch bei den anderen Parametern des Réhrensystems, ist
der grofie Einfluss der St. Marks-Quelle bemerkenswert (Abbildung 4.9). Méglicherweise
wird diese Quelle zu einem kleineren Teil von den Rohren gespeist als die anderen Quel-
len. Auch die Tatsache, dass die St. Marks-Messstelle den Oberlauf des St. Marks River
mit einbezieht, der sich aus der Matrix speist, kann zu einer geringeren Sensitivitat auf

die Rohrenparameter beitragen.

Der Austausch-Parameter Ezch folgt auf dem néchsten Rang mit &hnlicher Gréfie wie
der Rohrendurchmesser. Der Austausch mit der Matrix ist der einzige Weg, iiber den das
Wasser iiberhaupt in die Réhren gelangt, und ist dementsprechend einflussreich auf die
Abflussmenge. Auch hier gelangten Gallegos et al. (2013) zu abweichenden Ergebnissen,
ndmlich zu einem deutlich geringeren Einfluss des Austausch-Parameters im Vergleich

zum Rohrendurchmesser.
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Mit kleineren Sensitivititsindizes folgen in der Rangfolge die Rohrenrauhigkeit Roug,
die Grundwasserneubildung RCH und die Tortuositéit der Rohren Tort. Der relativ nied-
rige Sensitivititsindex der Grundwasserneubildung iiberrascht, da diese bei den Stand-
rohrspiegelhohen sehr bedeutend ist und auf Rang zwei liegt. Dies liegt daran, dass
der Quellabfluss zwar auch aus Grundwasserneubildung stammt, jedoch nur zu einem
Teil. Wie bereits weiter oben erwahnt, wird der Abfluss mafigeblich durch lateral an den
Modellgrenzen zuflieBendes Grundwasser beeinflusst. Die St. Marks-Quelle ist hierbei be-
sonders insensitiv gegeniiber Variationen von RCH (Abbildung 4.9). Scheinbar besteht
dort ein sehr grofler Anteil des Abflusses aus lateral zuflieBendem Grundwasser. Dafiir
spricht eine Zahl aus dem Vorgéingermodell von Davis et al. (2010, Tabelle 5), in dem
der grofite Teil (ca. 78%) des unterirdischen Zuflusses iiber die nordostliche Modellgrenze
stattfindet, welche im Einzugsgebiet der St. Marks-Quelle liegt. Beziiglich der beiden Pa-
rameter Roug und Tort decken sich die Ergebnisse mit denen von Gallegos et al. (2013),
die ebenfalls nur einen geringen Einfluss dieser Parameter fanden.

Die beiden Parameter WEL und Temp sind in der Rangliste am wenigsten sensitiv.
Die Wassermenge, die iiber die WEL-Randbedingung das Modell speist, ist im Verhéltnis
zur Gesamtwassermenge so gering, dass der Parameter nur einen geringen Einfluss auf die
Abflussmengen hat. Die Temperatur beeinflusst im Modell lediglich die Viskositéit und
damit den Ubergang zwischen laminarem und turbulentem FlieBen in den Réhren. Die-
ser Zusammenhang iibertrdgt sich nur sehr schwach auf die Abflussmengen. Bekréftigt
wird dieses Ergebnis durch die Untersuchungen von Karay und Hajnal (2016). In ih-
rer Sensitivitdtsanalyse waren die Temperatur, die kritischen Reynoldszahlen und die

Rohrenrauhigkeit nicht sensitiv.

Standrohrspiegelhohen

Die Sensitivitéit der Standrohrspiegelhohen ist, ebenso wie bei den Abfliissen, am grofiten
bei der hydraulischen Leitfahigkeit. Die Ergebnisse von Gallegos et al. (2013) im gleichen
Gebiet und Hill (2008) an einem anderen Ort zeigen ebenfalls einen hohen Einfluss von
Ky, jedoch besitzen in beiden Studien andere Parameter eine noch héhere Sensitivitét.

Auf Rang zwei befindet sich die Grundwasserneubildung RCH, deren Sensitivitats-
index der Standrohrspiegelhohen gegeniiber den Quellabfliissen deutlich erhoht ist. Dies
liegt vermutlich daran, dass eine Verédnderung der Grundwasserneubildung in jeder Zelle
des Modellgebiets den Wasserhaushalt beeinflusst, was sich direkt als Verdnderung der
Standrohrspiegelhohe ausdriickt. In der Studie von Hill (2008) besafl die Grundwasser-
neubildung die grofite Sensitivitét, bezogen auf die Standrohrspiegelhéhen, noch vor der
hydraulischen Leitfahigkeit.



Kapitel 5. Diskussion 61

Der néchste Parameter in der Rangliste, DRN .4, bestimmt die in die Fliisse infil-
trierende Wassermenge. In unmittelbarer Umgebung der Fliisse wird dadurch die Stand-
rohrspiegelhohe am stirksten verédndert, was sich durch das hohe Gewicht der Punkte 9

und 10 erklédren lisst, die nahe an den Fliissen liegen (Abbildungen 4.2 und 4.10).

Auf den Réngen vier und fiinf folgen zwei Parameter des Rohrensystems, Fzch und
d. Generell hat das Rohrensystem einen grofien Einfluss auf die Grundwasseroberfléiche,
was an den Konturlinien in Abbildung 4.2 zu sehen ist. Auf den Sensitivititsindex aller
Rohrenparameter hat Messpunkt 6 einen besonderen Einfluss, denn er liegt in einem Be-
reich mit relativ hohem Gradienten des Grundwasserspiegels und zwischen den beiden
nordlichen Zweigen des Rohrensystems. In der Literatur finden sich teils abweichende
Ergebnisse. In Gallegos et al. (2013) besitzt d die grofite Sensitivitidt aller Parameter,
wéahrend Fzch einen deutlich kleineren Wert aufweist und in der gleichen Groflenordnung
wie Tort und Roug liegt. Saller et al. (2013) bestétigen die Sensitivitidt von zwei Grund-
wassermessstellen, die sich nahe eines Rohrensystems befinden, auf die beiden Parameter.
Fiir d ist die Sensitivitédt jedoch abhéngig vom Parameterwert; oberhalb eines bestimmten
Grenzwertes ist der Parameter nicht mehr sensitiv. Einen Vergleich der beiden Parameter

nehmen die Autoren nicht vor.

Die Rénge sechs und sieben belegen die Randbedingungen CHD und DRN .. Hier-
bei sind die Konfidenzintervalle verhéltnisméflig eng, es kann also von einem klaren
Zusammenhang zwischen den Standrohrspiegelhthen und jedem der beiden Parameter
ausgegangen werden. Dieser Zusammenhang besteht insofern, als dass die beiden Para-
meter Wasserspiegelhchen darstellen, im Fall von CHD eben jene an den Modellrdndern,
bei DRN ., diejenigen des Flusses. Auf eine Verdnderung dieser Wasserspiegelhthen rea-
gieren die Standrohrspiegelhohen an den Messstellen dann in &hnlicher Weise. Fiir beide
Parameter sind die Punkte 9 und 10 von besonderer Bedeutung, die nahe an den Fliissen
liegen. Deren Wirkung lésst sich hier gut erkennen. Fiir den Sensitivitédtsindex von CHD
sind diese Punkte jedoch ebenfalls von Bedeutung. Wie in Abbildung 4.10 zu sehen, wire
bei ihrer Abwesenheit der Sensitivitdtsindex hoher, was bedeutet, dass sie ihn durch ihre
Anwesenheit verringern. Zu erkldren ist dies damit, dass die Fliisse die Standrohrspie-
gelhohen in ihrer Umgebung relativ konstant halten, auch wenn sich die Bedingungen
an den Modellrdndern veréndern.

Die Sensitivitédtsindizes der folgenden Parameter Tort und Roug sind bereits zwei
Groflenordnungen kleiner als die von K. Sie sind die weniger einflussreichen Parame-
ter des Rohrensystems, auf das schon weiter oben eingegangen wurde. Ebenfalls eher

insensitiv sind diese Parameter bei Gallegos et al. (2013).

Die Schlusslichter bei den Sensitivitéatsindizes der Standrohrspiegelhéhen bilden, wie
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bereits bei den Quellabfliissen und aus gleichen Griinden, WEL und Temp. Bemerkens-
wert ist der Unterschied von WEL zwischen den Standrohrspiegelhohen und Quellab-
fliissen, deren Ursache dhnlich wie bei RCH sein diirfte.

Der Einfluss von Messpunkt 11 wurde bisher in der Interpretation ausgeklammert. Bei
allen Parametern aufler CHD beeinflusst er den Sensitivitédtsindex in besonderer Weise
(vgl. Abbildung 4.10). Vermutlich liegt dies nicht an einer besonderen Sensitivitiat dieses
Punktes auf alle Parameter, sondern daran, dass das Modell selbst mit den kalibrierten
Parametern den Messwert nicht genau vorhersagen kann. Durch den grofien Fehler erhalt

dieser auch bei der Berechnung des Sensitivitdtsindex ein hohes Gewicht.

Variation

Die Bedeutung des Varianzkoeffizienten (,CV*) soll im folgenden Absatz anhand von
Abbildung 4.6 (unten) erldutert werden, die sich auf die kombinierten FElementary Ef-
fects bezieht. Hierbei liegt der Schwerpunkt auf den einflussreicheren Parametern, da der
CV bei diesen anzeigt, wie ,,stabil“ deren Einflussgrofie ist, also wie stark sie sich im Pa-
rameterraum veréndert. K als einflussreichster Parameter besitzt einen relativ geringen
CV, ist also iiber einen groflen Wertebereich und in vielen Bereichen des Parameterraums
einflussreich. Der Einfluss des Parameters RCH schwankt deutlich stérker im Parameter-
raum, wobei die Schwankung wiederum ebenfalls eine grofie Unsicherheit aufweist. Wie
grof} die Sensitivitdt auf den Parameter ist, hingt also stark davon ab, welche Werte die
anderen und auch der betrachtete Parameter selbst annehmen. Genauso verhélt es sich
bei den folgenden Parametern CHD, DRN ..,, DRN .,nq und d. Der néchste Parameter
Exch besitzt den niedrigsten CV aller Parameter und auch eine relativ geringe Unsi-
cherheit. Er scheint daher einen konstant bleibenden Einfluss auf die Ausgangsgréfien zu
besitzen. Auf die restlichen Parameter sind die Erklarungen zu iibertragen, wobei sich
bei kleineren Sensitivitiatsindizes die Frage nach der Aussagekraft stellt. Wie bei Temp
zu sehen, betréigt die Standardabweichung der Elementary Effects das Dreifache des Mit-
telwertes, mit einem Unsicherheitsbereich, der annédhernd an das Fiinffache heran reicht.
Trotzdem ist der Absolutwert der Standardabweichung sehr gering. Bei geringen Sensi-
tivitatsindizes ist auch ohne weitere Untersuchung davon auszugehen, dass eine starke

Interaktion mit den anderen, einflussreicheren Parametern besteht.

5.2.3 Folgerungen

Folgende Folgerungen lassen sich aus den Untersuchungen ableiten: Durch die Unter-

schiede der Parametersensitivitéiten lassen sich die wichtigsten Stellschrauben des Mo-
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dells identifizieren und auch eine Rangliste aufstellen, wenn auch durch die grofle Unsi-
cherheit nicht jeder Rang eindeutig bestimmt werden kann. Der sowohl fiir die Quellab-
fliisse als auch die Standrohrspiegelhchen einflussreichste Parameter ist die hydraulische
Leitfahigkeit. Es folgen in einigem Abstand Parameter der Randbedingungen, ndmlich
die Grundwasserneubildung, die Standrohrspiegelhéhen am Modellrand, und die Para-
meter der DRN-Randbedingung, deren kombinierte Sensitivitatsindizes etwa gleich grof3
sind, obwohl zwischen den Zielgroflen grofie Unterschiede bestehen. Erst im Anschluss
folgen die MODFLOW-CFP-spezifischen Parameter fiir die diskreten Rohren. Die WEL-
Randbedingung iibt nur einen geringen Einfluss auf die Ausgangsgréfien aus. Teilweise
existieren starke Interaktionen zwischen den Parametern, was die Komplexitéit des Mo-
dells weiter hervorhebt.

Die durchgefiithrten Untersuchungen erlauben ein allgemeines Verstindnis des Modells,
das durch den Einfluss einzelner Messstellen gut ergéinzt wird. Fiir praktische Fragestel-
lungen diirfte dieses jedoch nicht ausreichend sein. Die Ergebnisse stellen nur Mittel-
werte dar, sowohl rdumlich und, da die Modellierung nur stationér durchgefiihrt wurde,
auch zeitlich. Die ,mittleren® Zusténde der Grundwasserneubildung, der Standrohrspie-
gelhdhen an den Modellrindern etc., wie sie in der stationdren Modellierung angenom-
men werden, kommen in der Realitdt vermutlich niemals vor. Es ist anzunehmen, dass
bei einer instationdren Modellierung auch die Parameter und deren Sensitivitdten un-
terschiedlich sein werden. Bei der Verwendung der Ergebnisse sollte dies beriicksichtigt

werden.

5.3 Sensitivitatsanalyse mit raumlich verteilter Parametervariation

5.3.1 Unsicherheit

Das prinzipielle Vorgehen bei der raumlich verteilten ist genauso wie bei der rdumlich
einheitlichen Parametervariation. Daher sind die Ursachen, die zu Unsicherheit fiihren,
hier ebenso vorhanden, beispielsweise die Wahl des Parameter-Wertebereichs oder nicht
konvergierende Modellldufe (siche Abbildung 4.11). Das Konfidenzintervall der Sensiti-
vitdtsindizes ist teilweise groBer als bei der rdumlich einheitlichen Untersuchung (Abbil-
dung 4.12), beim Parameter Ky im Bereich 3 erstreckt es sich, bezogen auf die Standrohr-
spiegelhohen, iiber ca. drei Gréflenordnungen. Auch der Varianzkoeffizient (Abbildung
4.14) besitzt fiir diesen Parameter eine sehr hohe Unsicherheit von mehr als 10.

Wie schon in Kapitel 5.2 erwéhnt wurde, birgt die Konvergenzanalyse fiir die Sensiti-

vitatsindizes und die Rangfolge Unsicherheiten. Auch in der rdumlich verteilten Analyse
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konvergieren die Sensitivititsindizes nicht, die formell konvergierende Rangfolge (Abbil-
dung 4.15) kann angezweifelt werden. Die Ausfithrungen tiber einflussreiche Messpunkte
aus Kapitel 5.2 gelten entsprechend.

Die Aufteilung des Gebietes in mehrere Bereiche kann zur Folge haben, dass die Sensi-
tivitdt der Parameter abnimmt, da kleine Gebiete moglicherweise weniger Einfluss auf
Ausgangsgrofien haben wie grofie. Die gemischte Betrachtung von raumlich aufgeteilten
und einheitlichen Parametern beriicksichtigt diesen Umstand nicht, wodurch Fehlinter-
pretationen moglich sind. Eine offensichtliche Korrelation zwischen der Zellenanzahl des
Bereichs und dem Sensitivitétsindex besteht fiir die rdumlich variierten Parameter nicht
(Abbildung 4.18).

5.3.2 Interpretation der Ergebnisse

Sensitivitatsindizes

Im folgenden Absatz sollen die Ergebnisse erldutert und interpretiert werden. Die Rang-
folge der Sensitivitatsindizes ist, verglichen mit der rdumlich einheitlichen Untersuchung,
im Groflen und Ganzen gleich geblieben. Der Hauptunterschied sind die geringen Indi-
zes von RCH, was durch die geringere rdumliche Ausdehnung der einzelnen Bereiche
zu erkléren ist. Ky weist trotz der Aufteilung in drei Bereichen die hochsten Sensi-
tivitédtsindizes von allen Parametern auf. Die Grofle der Indizes hat im Vergleich zur
rdumlich einheitlichen Untersuchung abgenommen. Eine mégliche Erklarung ist, dass
extreme Werte fiir Ky oder RCH, die vorher auf das ganze Modellgebiet angewendet
wurden, jetzt nur noch auf einen begrenzten Bereich angewendet werden, wéhrend die
anderen Bereiche nur in wenigen Féllen ebenfalls extreme Werte annehmen. So kommen
Modelllaufe mit extrem guter oder schlechter Modellgiite seltener vor und die Unterschie-
de zwischen den Modelllaufen und damit auch die Sensitivitdtsindizes werden geringer.
Dieser Effekt konnte jedoch moglicherweise durch die vorgenommene Transformation der
Nash-Sutcliffe-Efficiency verringert oder sogar umgekehrt werden.

Ein naherer Blick auf die Unterschiede zwischen den Bereichen ist von einigem Interesse.
Ky besitzt die grofiten Werte in Bereich 4, gefolgt von 3, 2 und 1. Diese Reihenfolge
ist sowohl bei dem auf die Standrohrspiegelh6hen als auch beim auf die Quellabfliisse
bezogenen Sensitivitdtsindex gleich (Abbildung 4.12). Ein Grund dafiir diirfte sein, dass
in Bereich 4 die urspriinglich kalibrierten Parameterwerte am hochsten und in Bereich
1 am niedrigsten waren. Da die Variation der Parameter auf Basis des urspriinglichen
Wertes passiert, werden die Bereiche in den meisten Modellldufen ebenfalls diese Rang-

folge aufweisen. Die Zellen mit dem hochsten K y-Wert haben tendenziell einen grofieren
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Wasserdurchfluss als die Zellen mit niedrigen K p-Werten, sorgen somit fiir den gréfiten
Teil des Abflusses an den Quellen und konnen ihn am starksten beeinflussen, was einen
grofferen Sensitivititsindex zur Folge hat. Eine weitere Erklarung liefert der grofie Ein-
fluss der St. Marks-Quelle auf den abflussbezogenen Sensitivitdatsindex. Wie Abbildung
4.17 zu entnehmen ist, weist die Quelle bei den meisten Parametern eine relativ zu den
anderen Quellen geringere Sensitivitdt auf, mit absteigender Einflussgrofie in den Berei-
chen 1 bis 4. Daraus lédsst sich schliefen, dass die Reihenfolge der Bereiche stark von
der St. Marks-Quelle gesteuert wird. Die Erklarung dafiir liefert ein Blick auf Abbildung
3.7: Im Einzugsgebiet der St. Marks-Quelle liegen fast ausschliellich die Bereiche 4 und
3. Bereich 2 tragt nur einen kleinen Teil zum Abfluss bei, Bereich 1 ist fast nicht im
Einzugsgebiet vorhanden und zum gréfiten Teil weit entfernt von der St. Marks-Quelle.
Dies wirkt sich deutlich auf die Sensitivitdten aus.

Auf die Standrohrspiegelhthen wirkt sich eine Variation von Ky in Form einer Verénder-
ung des Grundwassergradienten aus. Eine Variation in einem Bereich hat zwar immer
Auswirkungen auf das ganze Modell, jedoch ist schwer nachzuvollziehen, warum sich
Ky im Bereich 4 stérker auf die Standrohrspiegelhohen auswirkt als in den anderen Be-
reichen. Insbesondere weil in Bereich 4 keine Grundwassermessstelle liegt, sondern zum
iiberwiegenden Teil in Bereich 2, ist das Ergebnis schwer zu interpretieren. Dass das
Konfidenzintervall in Bereich 2 am kleinsten ist, konnte auf diese Messstellenverteilung
zuriick gefithrt werden. Ein Blick auf Abbildung 4.16 zeigt allerdings, dass Messpunkt
11 einen erheblichen Einfluss auf den Sensitivitdtsindex hat. Dessen Werte fiir K; 1 bis
4 im Diagramm liegen zwischen 1.5 - 107 und 5.8 - 107, ohne Punkt 11 wére also der
Sensitivitdtsindex deutlich niedriger. Wie bereits oben erwéahnt, lasst sich die gewaltige
Dominanz dieser Messstelle im Vergleich zu den anderen dadurch erklédren, dass er, zu-
mindest mit den kalibrierten Parametern, einen hohen Fehler aufweist (Abbildung 4.1).

Dadurch dominiert er die NSE und dementsprechend auch den Sensitivitdtsindex.

Der rdumlich aufgeteilte Parameter RCH beeinflusst die Standrohrspiegelhohen und die
Quellabfliisse auf unterschiedliche Weise in den einzelnen Bereichen. Da der auf die Quell-
abfliisse bezogene Sensitivitdtsindex mehrere Groflenordnungen iiber dem auf die Stand-
rohrspiegelhohen bezogenen liegt, ist die Reihenfolge des kombinierten Indexes die gleiche
wie bei dem auf die Quellabfliisse bezogenen. Die Abfliisse reagieren am sensitivsten auf
die Bereiche 2, 4 und 3, auf die in einigem Abstand Bereich 1 folgt. M6gliche Erklarungen
liefert ein Blick auf die Karte in Abbildung 4.13. Da die Grundwasserneubildung von oben
kommt, wirkt sie nur auf die oberste Schicht im Modell. In dieser Schicht hat Bereich
2 den grofiten Anteil und liegt in den Einzugsgebieten aller Quellen, wodurch sich ein

grofler Einfluss auf die Abflussmengen ergibt. Die Bereiche 4 und 3 sind zwar kleiner,
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besitzen aber die hochsten hydraulischen Leitfahigkeiten und kénnen daher eine grofle
Wassermenge zu den Quellen transportieren. Bereich 3 liegt dabei zum gréfiten Teil im
Einzugsgebiet der Wakulla- und Spring Creek-Quellen, wiahrend er kaum zum Abfluss
der St. Marks-Quelle beitriagt. Bereich 4 hingegen entwéssert zum grofiten Teil in die St.
Marks-Quelle und hat wenig Einfluss auf die anderen Quellen. Insgesamt gleichen sich
diese Effekte aus, sodass die Bereiche 3 und 4 auf alle Quellen bezogen einen dhnlichen
Einfluss besitzen. Der Sensitivitdtsindex von Bereich 1 ist ungefihr eine Groflenordnung
kleiner als der anderer Bereiche, weil die hydraulische Leitfahigkeit dort am geringsten
ist. Eine groflere Neubildungsmenge kann das Gebiet nur langsam verlassen und sorgt
daher nicht fiir hohe Quellschiittungen. Zudem liegt der Bereich nicht im Einzugsgebiet
der St. Marks-Quelle. Ohne deren Beriicksichtigung wére der Sensitivitatsindex fast 40-
mal hoher (Abbildung 4.17).

Die Standrohrspiegelhohen reagieren am sensitivsten auf RCH im Bereich 1, gefolgt von
den Bereichen 2, 3 und 4. Diese Reihenfolge erscheint auf den ersten Blick logisch, da sich
der Gradient des Grundwasserspiegels mit sinkender hydraulischer Leitfahigkeit erhoht,
und sich damit auch die Standrohrspiegelhthen stiarker verdandern. Auf den zweiten Blick
hat jedoch die Verteilung der Messstellen einen erheblichen Einfluss auf die Reihenfolge.
Der hohe Sensitivitdtsindex in Bereich 1 wird stark von Messstelle 11 beeinflusst (Ab-
bildung 4.16), er wire ohne diese Messstelle nur 0.005-mal so grofi. Messstelle 11 wurde
bereits mehrfach diskutiert. Der Sensitivititsindex in Bereich 2 ist grof3, weil dort neun
von 13 Messstellen liegen, wihrend in den Bereichen 3 und 4 nur zwei bzw. gar keine
Messstellen liegen. Diese Verteilung beeinflusst die Reihenfolge der Bereiche von RCH

vermutlich stark.

Variation

Der Varianzkoeffizient (CV) unterscheidet sich zwischen den Parametern und auch in den
einzelnen rdumlichen Bereichen deutlich. Tendenziell sind die Varianzkoeffizienten bei
den Parametern mit hohem Sensitivitédtsindex am hochsten. Es sollen die beiden raumlich
variierten Parameter Ky und RCH betrachtet werden. Der CV von K¢ bewegt sich in den
einzelnen Regionen zwischen 3 und 5. Diese hohen Werte kommen dadurch zustande, dass
K eine Gebietseigenschaft ist und den Wasserhaushalt nicht direkt beeinflusst. Der K-
Wert bekommt eine hohe Bedeutung, wenn gleichzeitig viel Wasser durch die Zellen flief3t.
Ohne Wasser ist K jedoch fiir die Ausgangsgrofien ohne Bedeutung, und durch diese
Abhéngigkeit von anderen Parametern kommt ein hoher CV zustande. Der Unterschied
zwischen einzelnen Bereichen hédngt vermutlich davon ab, wie viele Parameter in den

Wasserhaushalt des jeweiligen Bereichs eingreifen. Die Bereiche 3 und 4 beispielsweise, die
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einen sehr hohen CV besitzen, sind mit dem Rohrensystem verbunden. Dieses wird durch
viele Parameter charakterisiert, die in den einzelnen Modelllaufen einen sehr variablen
Einfluss auf die Elementary Effects besitzen.

Der Parameter RCH hingegen beeinflusst direkt den Wasserkreislauf durch die Menge der
Grundwasserneubildung. Sein Einfluss ist daher eher unabhéngig von der Konstellation
anderer Parameter und sein CV mit Werten zwischen eins und zwei in den einzelnen
Bereichen entsprechend gering. Die Bereiche weisen dabei nur geringe Unterschiede auf,

und auch die Unsicherheit ist unter den kleinsten von allen Parametern.

5.3.3 Folgerungen

Aus einer rdumlichen Unterteilung der Eingangsparameter und anschlieSender Sensiti-
vitdtsanalyse konnen wichtige Erkenntnisse gewonnen werden. Die Methodik ist aller-
dings, angefangen bei der Gebietsaufteilung iiber die Parametervariation bis hin zum
Vergleich mit Beobachtungsdaten, von herausragender Bedeutung, damit keine falschen
Schliisse gezogen werden. Die in dieser Studie gewonnenen Ergebnisse sind von einer
groflen Unsicherheit gepréagt. Dies ist zum Teil der gemeinsamen Untersuchung von ver-
schiedenen Ausgangsgrofien geschuldet, deren Ergebnisse sich deutlich unterscheiden.
Dariiber hinaus haben die rdumlichen Gegebenheiten und sogar einzelne Messstellen
einen dominierenden Einfluss auf das Endergebnis. In dieser Studie sind dies die St.
Marks-Quelle und die Grundwassermessstelle 11. Daher sind allgemeine Aussagen iiber
den Einfluss der Parameter in den Teilbereichen schwer zu treffen. Vielmehr ist eine
differenzierte Betrachtung je nach Fragestellung sinnvoll. Grundsétzlich zeigt diese Un-
tersuchung jedoch, dass der Einfluss der rdumlichen Gebiete unterschiedlich ist und bei
keiner Studie fehlen sollte. Die hier durchgefiihrten Analysen zu einflussreichen Beob-
achtungspunkten stellen ebenfalls wichtige Werkzeuge fiir tiefer gehende Untersuchungen
mit rdumlich verteilten Modellen dar, die auch auflerhalb des Grundwasserbereichs an-

gewandt werden koénnen.
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Schlussfolgerungen und Ausblick

Die Sensitivitdtsanalyse zeigt, dass es zwischen den Parametern deutliche Unterschie-
de hinsichtlich ihres Einflusses auf die Modellgiite gibt. Variiert man die Parameter
im gesamten Modellgebiet einheitlich, sind die einflussreichsten Parameter die hydrauli-
sche Leitfahigkeit sowie die Randbedingungen, die den Zu- und Abfluss in und aus dem
Modell kontrollieren. Die Parameter des Rohrensystems besitzen, trotz der wichtigen
Rolle fiir die Modellgiite, eine geringere Sensitivitit. Betrachtet man einzelne raumliche
Bereiche der wichtigsten Parameter K ;-Wert und Grundwasserneubildung, sind die Sen-
sitivitdten unterschiedlich. Zudem steigen die Interaktionen zwischen den Parametern
und Unsicherheiten an. Dies zeigt, dass die rdumliche Aufteilung sinnvoll ist. Auch bei
anderen rdumlich verteilten Modellen sollte sie daher angewendet werden.
Fiir praktische Fragestellungen sind folgende Punkte fiir die richtige Interpretation wich-
tig:
e Fiir jede Fragestellung muss die relevante Ausgangsgrofie betrachtet werden, da
sich die Sensitivitatsindizes fiir Quellschiittungen und Standrohrspiegelhchen stark

voneinander unterscheiden.

e Die Verteilung der Messstellen, mit denen die Modellgiite berechnet wird, kann
sich auf das Ergebnis auswirken. Die Sensitivitédtsanalyse beurteilt daher nur das

Modellergebnis an den Messstellen.

e Da die Streuung der Elementary Effects innerhalb des Parameterraums relativ
hoch ist, kann ergénzend eine lokale Sensitivitdtsanalyse im Bereich der kalibrierten

Parameterwerte erfolgen, um ein genaueres Ergebnis zu erhalten.

e Die Ergebnisse wurden in einer stationdren Modellierung mit mittleren Randbe-

dingungen ermittelt. Ob ein solcher Zustand in der Realitit {iberhaupt auftritt,
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ist zu bezweifeln. Unter realen Bedingungen, beispielsweise wiahrend eines Nieder-

schlagsereignisses, diirften die Sensitivititsindizes abweichen.

Fiir ein tieferes Verstdndnis konnen in Zukunft weitere Untersuchungen beitragen. Ein
erster Schritt wére, auch andere Parameter rdumlich aufzuteilen und die Bereiche zu
verkleinern. Die Fragestellung nach den rdumlichen Sensitivitdten der Rohrenparameter
wére dabei besonders interessant. Vermutlich ist der Austausch zwischen Rohren und
Matrix bei hoher Rohrendichte oder groflen Rohren einflussreicher als an anderen Orten.
Weiterhin sollten instationire Modellierungen folgen, die die reale Dynamik des Einzugs-
gebiets wiedergeben. Dann wiirde noch der spezifische Speicherkoeffizient als Aquiferpa-
rameter hinzu kommen. Auch eine getrennte Betrachtung von feuchten und trockenen
Zeitraumen wiirde bereits einen Mehrwert an Informationen bringen, denn es ist an-
zunehmen, dass bei einem hohen Aquiferfiillstand andere Prozesse dominant sind als
bei einem niedrigen. Bei feuchten Bedingungen diirften die Rohrenparameter einflussrei-
cher als die Matrixeigenschaften sein, da durch die Rhren dann die grofite Abflussmen-
ge flieit. Fiir umfassendere Untersuchungen wéren zudem mehr Messpunkte mit einer
gleichméfigen rdumlichen Verteilung anzustreben. Weiterhin zeigen die hohen Standard-
abweichungen der FElementary Effects, dass die Variabilitdt der Sensitivitdt im Parame-
terraum besser untersucht werden sollte.

Wie bei jeder Erkenntnis, die in einem speziellen Gebiet gewonnen wurde, sollten weitere
Untersuchungen andere Gebiete in unterschiedlichen Klimazonen und mit unterschiedli-

chem Grad der Verkarstung einschlielen.
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Abbildung A2: Streudiagramme fiir die réumlich variierten Parameter RCH und K.
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