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Zielsetzung und Anlass des Vorhabens

Dieses Vorhaben fiihrt die Arbeiten der Phase 1 des Projektes "Entwicklung und Validierung eines modu-
laren Simulationswerkzeuges fiir hydrogeologische und geothermische Fragestellungen mit einer interak-
tiven Schnittstelle zur direkten Implementierung dynamischer und riickkoppelnder Randbedingungen
{ModSimple}" weiter. Das Simulationswerkzeug soll fiir geothermische Anwendungen weiterentwickelt,
validiert und auf einen Standort angewendet werden.

Darstellung der Arbeitsschritte und der angewandten Methoden

Die Arbeiten erfolgten in funf Arbeitspaketen (AP). AP 1.1 umfasste die Entwicklung eines Simulations-
werkzeuges zur numerischen Simulation von Stoff- und Warmetransport. Der Projektpartner (PP) hydro-
computing erweiterte das ueflow-Modul pymf6 aus Phase 1 durch Integration des Groundwater Energy
(GWE) Model von MODFLOW 6 (MF6) weiter. Der Austausch mit MF6 wurde von der Nutzung des Me-
mory-Managers auf das Basic Model Interface (BMI) umgestellt. In AP 1.2 erfolgte die Validierung der
Implementierung anhand synthetischer Testszenarien. Der PP hydrocomputing entwickelte einen automa-
tisierten Test-Workflow fiir die vom United States Geological Survey (USGS) bereitgestellten 155 Test-
Modelle. AP 2.1 beinhaltete die Kopplung von analytischen Randbedingungen mit den numerischen Stré-
mungs- sowie Stoff- und Warmetransportmodulen. Der PP TU Bergakademie Freiberg (TUBAF) setzte
eine analytische Losung fir den Warmeubergang aus der Atmosphéare um. Der PP hydrocomputing ent-
wickelte eine Kopplung mit einem Modell der Analytic Element Method (AEM). Ein praxisnaher Anwen-
dungsfall zur Evaluierung der Anwendung des Werkzeuges auf das geothermische Modell Kleinbasel war
Gegenstand des AP 2.2. Der PP TUBAF exportierte die Daten des FEFLOW-Modells von Kleinbasel in
geeignete Formate. Der PP hydrocomputing entwickelte ein Konvertierungswerkzeug zur Umwandlung
dieser Daten in Eingabedaten fir MF6 und fligte dem Modell eine pymf6-basierte thermische Cauchy-
Randbedingung hinzu. In AP 3 entstanden eine Programmdokumentation und ein Schulungskonzept.
Beide Projektpartner entwickelten daflr geeignete Beispielanwendungen von pymf6.
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Ergebnisse und Diskussion

Das Ergebnis der Phase 2 ist das entscheidend verbesserte Werkzeug pymf6 aus Phase 1 dieses Projek-
tes. Das technische Konzept integriert jetzt die in der Zwischenzeit neu entstandenen Bibliotheken, wie
das BMI-basierte Python-Modul modflowapi. Dies vereinfacht die Nutzbarkeit von pymf6 durch eine hdhere
Abstraktionsebene bei der Interaktion enorm. Die Kopplung mit analytischen Losungen und die Anwen-
dung auf das komplexe Modell Kleinbasel zeigen das breite Anwendungsspektrum von pymf6. Die Ent-
wicklungsstrategie wurde im Projekt mehrfach an neue technische Entwicklungen angepasst. Der Fokus
hat sich dabei von der technischen Integration Uber Programmiersprachengrenzen hinweg zur Praktikabi-
litat des Werkzeuges fiir die Nutzung durch Hydrologen und Ingenieure verschoben. Die weitere Entwick-
lung wird durch das Einarbeiten des Feedbacks der sich ausweitenden Nutzergemeinde wahrscheinlich
weiter in diese Richtung gehen. Die geplanten Schulungen spielen hierbei eine zentrale Rolle, um direktes
Feedback zu erhalten.

Offentlichkeitsarbeit und Priasentation

Projektpartner prasentierten Zwischenergebnisse mit Vortragen und Posterbeitragen auf den ASIM-Work-
shops 2023 und 2024, der FH-DGGV-Konferenz 2024, der Konferenz MODFLOW and More 2024 sowie
der EuroSciPy 2023. Dabei kam es zu einem Gedankenaustausch zu unterschiedlichsten Aspekten der
Simulation- und Softwaretechnik. Insbesondere der personliche Austausch mit den Kernentwicklern von
MODFLOW 6 und modflowapi auf der MODFLOW and More erbrachte viele neue Ansatzpunkte fir die
Strategie der Entwicklung von pymf6. Erste Ergebnisse wurden in einer Publikation verdéffentlicht (Muller
et al, 2023). Weitere Publikationen sind in Vorbereitung.

Fazit

Das Projekt konnte erfolgreich abgeschlossen werden. Die grundsatzliche Herangehensweise hat sich
bewahrt. Die Arbeiten in Phase 2 konnten auf denen der Phase 1 aufbauen. Gleichzeitig konnten grund-
legend neue Konzepte aufgenommen und erfolgreich umgesetzt werden. Als nachste Schritte stehen die
Bekanntmachung des Projektes und der Praxis-Einsatz des Werkzeugs an.
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Verzeichnis von Begriffen, Abkiirzungen und Definitionen

Begriffe

MODFLOW 6
weit verbreite Software fiir die Grundwassermodellierung, vom USGS entwickelt
und kostenfrei vertrieben

Abkiirzungen

BMI
Basic Model Interface (https://bmi.readthedocs.io/en/stable/)
bmipy
BMI for Python (https://github.com/csdms/bmi-python)
MF6
MODFLOW 6
modflowapi
Erweiterung von xmipy fiir MODFLOW (https:/ / github.com/MODFLOW-USGS/modflowapi)
pymf6
Python-Interface zu MODFLOW 6, in diesem Projekt entwickelt
RB
Randbedingung
ueflow
User Extensible Flow Model
xmipy
Erweiterung von bmipy fiir hydrologische Modelle (https:/ /github.com/Deltares /xmipy)



1. Zusammenfassung

Das Projekt ModSimple entwickelt benutzerfreundliche Software-Werkzeuge zur Ab-
bildung von Grundwasserstromung sowie Stoff- und Warmetransport. Eine wichtige
Anwendung dieser Werkzeuge ist die effiziente Bewertung von geothermischen Maf3-
nahmen in urbanen Rdumen. Die hier vorgestellte Phase 2 schliefit das Gesamtprojekt
erfolgreich ab.

Im Rahmen der Phase 2 dieses Projektes wurden:

¢ das in Phase 1 dieses Projektes entwickelte pymf6 entscheidend weiterentwickelt,
sodass nun der Warmetransport unterstiitzt wird und die programmtechnischen
Nutzungsmoglichkeiten stark erweitert werden konnten,

* pymf6 gegen mehr als 150 Modelle fiir unterschiedlichste Fragestellungen validiert,

* pymf6 mit analytischen Modellen gekoppelt, um die Funktionalitit von MOD-
FLOW 6 (MF6) zu erweitern,

¢ das komplexe geothermische Grundwassermodell Kleinbasel von FEFLOW nach
MF6 konvertiert und pymf6 um eine thermische Cauchy-Randbedingung erweitert,

¢ eine umfangreiche Programmdokumentation mit Beispielen fiir verschiedene An-
wendungsfille erstellt und

¢ ein Schulungskonzept erarbeitet, das fiir den ersten Workshop im Oktober 2025
zum Einsatz kommt

Die Komponente pymf6 von ueflow (user-extensible flow model) erlaubt es Nutzern,
MODFLOW-6-Modelle fiir Stromungs-, Stofftransport- und Warmetransport-Fragestel-
lungen um entscheidende Funktionalitdt zu erweitern. Damit steht ein leistungsfahiges
Werkzeug fiir die bessere Abbildung geothermischer Prozesse im urbanen Raum fiir die
Planungen und Nutzung von insbesondere kleineren, urbanen Geothermieanlagen zur
Verfiigung. Dies erdffnet zahlreiche Umweltentlastungspotenziale.

Das Werkzeug pymf6 ist Open-Source-Software. Daher ist es sowohl fiir die Lehre als
auch fiir kommerzielle Anwendungen nutzbar. Schulungen, Workshops und Vortrage
auf Konferenzen sollen pymf6 bekannt machen und seine Moglichkeiten zeigen. Das
Feedback der Nutzer soll in die weitere Entwicklung einflieffen, um das Werkzeug
kontinuierlich zu verbessern. Die kommerzielle Verwertung fokussiert auf Schulungen
und kundenspezifische Entwicklung von pymf6-basierten MF6-Erweiterungen.

Dieses Projekt hat die Deutsche Bundesstiftung Umwelt unter dem Aktenzeichen 37733/01
gefordert. Die durchfiihrenden Partner waren die hydrocomputing GmbH & Co. KG,
Leipzig (Bewilligungsempfanger) und die TU Bergakademie Freiberg, Lehrstuhl fiir
Hydrogeologie und Hydrochemie (Kooperationspartner).



2. Einleitung

Urbane Rdume sind hinsichtlich ihres Stoff- und Warmeausbreitungsverhaltens im Un-
tergrund sehr komplex. Betrachtet man die Hydrologie und Hydrogeologie solcher
Ballungsraume auf holistischer Skala, so konnen diese in die folgenden Teilkompartimen-
te unterteilt werden: die atmosphérische Grenzschicht, die Erdoberfliche, die variabel
wassergesdttigte Bodenzone (vadose Zone) sowie die Grundwasserzone. Zwischen diesen
Kompartimenten existieren bidirektionale Wechselwirkungsprozesse hinsichtlich Warme-
und Stoffausbreitung (siehe Abbildung 2.1), insbesondere die vadose Zone und die
Grundwasserzone stehen hier im Fokus.

Die vadose Zone leitet als Transitzone die Wettereinfliisse der Atmosphére (wie Nieder-
schlag und Temperatur) zum Grundwasser weiter. In gegensatzlicher Richtung findet
unter anderem Verdunstung statt. Natiirliche wie auch anthropogene Warme- und (unge-
wollte) Stoffeintrdge breiten sich in vertikaler Richtung aus; mit zunehmender Bodentiefe
werden diese infolge der Eigenschaften des hydrogeologischen Untergrundes teilwei-
se abgeschwicht. Kiinstliche Systeme wie Kanalisation und Trinkwasserverteilernetze
stellen je nach Zustand erhebliche Quellen und Senken dar. Gefahren fiir das Schutzgut
Grundwasser ergeben sich hierbei beispielsweise durch den Eintrag von hoch-persis-
tenten organischen Schadstoffen. In der Grundwasserzone selbst findet eine vorrangig
horizontale FlieSbewegung des unterirdischen Wassers statt. In Abhédngigkeit der hy-
draulischen Gradienten sowie der hydrogeologischen Stratigrafie werden geldste Stoffe
advektiv-dispersiv mit der Stromung transportiert (und damit teilweise grofiraumig
verteilt), an der Gesteinsmatrix adsorbiert sowie teilweise chemisch-biologisch abgebaut
oder anderweitig umgewandelt. Analog zum Transport von Stoffen findet der Transport
von Wirme statt, welcher zusatzlich von den Warmeleitungseigenschaften des Gesteins
abhéngt. In Erganzung zum nattirlichen, saisonal oft fluktuierenden Eingangssignal fiihrt
der Betrieb geothermischer Anlagen zur Ausbildung erheblicher Temperaturanomalien
im Grundwasser.

Aus einer moglichen negativen Beeinflussung der Wassergiite des Grundwassers, ins-
besondere hervorgerufen durch die anthropogenen Komponenten, kann eine Vielzahl
an Nutzungskonflikten hervorgehen. Ein nachhaltiges, aber dynamisches Management
dieser Ressource ist dringend notig, nicht nur beziiglich des thermischen Haushalts,

Gebaudestrukturen mit ~ Erdwarme-  Wasser- Urbane Interaktion  Interaktion
verschiedenen Tiefen sonden mit ~ Wasser-  Versorgungs- mit Stauer mit Ober-
verschiedenen Wa&rme  leitungen und und/ oder flachen-
Ausbautiefen  pumpen Abwasser- Atmosphare gewassern
GOK kanale
v
Aerations- @
zone Yo N
vd it
Grund = ¢ 12
wasser- @
zone N
Stauer U V

Abbildung 2.1.: Geothermische Randbedingungen als Beispiel fiir die vielfdltigen Austauschprozesse in
urbanen Raumen (Kohler et al., 2015)



2. Einleitung

sondern auch fiir weitere qualitative und quantitative Parameter. Dies wiederum setzt das
Vorhandensein addquater und an die Anforderungen anpassbarer Bewertungswerkzeuge
voraus.

In diesem Kontext war die Aufgabe des Projektes ModSimple, ein geeignetes, modu-
lar erweiterungsfahiges Softwaresystem zur Modellierung der Grundwasserstromung
sowie des Stoff- und Warmetransports zu entwickeln und zu validieren. Diese Model-
lumgebung soll es effizient ermdglichen, anthropogene wie auch natiirliche Einfliisse
auf die Umweltressource Grundwasser dynamisch, teilweise unter Verwendung von
Approximationslosungen, zu modellieren.

Eine der Innovationen von ModSimple stellt an dieser Stelle die vorgesehene enge, aber zu-
gleich dynamische Kopplung zwischen einem frei verfiigbaren, numerischen Stromungs-,
Stoff- und Warmetransportmodell-Framework (MODFLOW (USGS, 2020), MT3D (Be-
dekar et al., 2016)) und, umgesetzt in der Skriptsprache Python, ausgewahlter techni-
scher Randbedingungen dar. Realisiert wird dies durch die Schaffung einer interaktiven
Schnittstelle, welche es dem Nutzer ermoglichen soll, komplexe Randbedingungen benut-
zerdefiniert in bestehende Modelle zu integrieren. Bei bestehenden, teilweise auch sehr
teuren Softwarelosungen, ist dies oftmals nicht moglich oder mit hohen Anforderungen
an Programmierkenntnisse verbunden. Die Software soll zudem unter einer Open-Source-
Lizenz stehen, um deren Verbreitung und Nutzerkreis zu erweitern.

Das Projekt ModSimple liedert sich hierbei in zwei Bearbeitungsphasen. Phase 1 mit dem
Titel Entwicklung und Validierung eines modularen Simulationswerkzeuges fiir hydrogeologische
und geothermische Fragestellungen mit einer interaktiven Schnittstelle zur direkten Implemen-
tierung dynamischer und riickkoppelnder Randbedingungen — ModSimple wurde im Rahmen
des vorherigen Bewilligungszeitraumes von 01/2018 bis 06/2020 bearbeitet (Miiller et al.,
2020).

Die hier beschriebene Phase 2 fiihrt die Phase 1 weiter, baut auf den Ergebnissen der
Phase 1 auf und entwickelt die darin erstellten Werkzeuge und Konzepte weiter. In
Phase 1 ist das Werkzeug pymf6 als Bestandteil von ueflow entstanden. Die Open-Source-
Software pymf6é kann die Stromungsvorgidnge im Untergrund mittels MODFLOW 6
abbilden. Es ermoglicht dabei eine Laufzeitinteraktion mit allen Modell-Variablen mit
der Programmiersprache Python. Modell-Anwender kdnnen mit diesem System dyna-
misch, riickkoppelnde Randbedingungen umsetzen. Dabei kann es sich um sehr einfache
Anwendungen handeln. Ein Beispiel ist die Anpassung der Werte fiir die Brunnenent-
nahme, um den Brunnenwasserstand in einem bestimmten Bereich zu halten. Aber auch
komplexere Anwendungen wie die Kopplung an andere analytische oder numerische
Modelle sind vergleichsweise einfach umsetzbar. So wére zum Beispiel eine Kopplung
an ein Niederschlags-Abfluss-Modell moglich, das Sickerwasser die Grundwasserneubil-
dung als obere Randbedingung an das Grundwassermodell liefert und Grundwasser-
Flurabstinde vom Grundwassermodell als untere Randbedingung fiir den kapillaren
Aufstieg erhiilt.

Das Hauptziel von Phase 2 war die Erweiterung der bestehenden Losung auf Stoff- und
Waérmetransport-Probleme und deren Anwendung auf ein urbanes Beispielgebiet. Nach
der Validierung des Werkzeugs fiir diese Zwecke sollten einige der in Phase 1 aufbereite-
ten analytischen Losungen als dynamische Randbedingung mittels pymf6 eingebunden
werden. Die Modelliersoftware wurde anhand eines realen Untersuchungsstandortes
im urbanen Raum des Schweizer Kantons Basel-Stadt validiert. Hierbei erfolgte die
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Implementierung einer eigenen, thermischen Cauchy-Randbedingung. Eine umfassende
Dokumentation und Schulungen sollten zur Verbreitung des Werkzeuges fiihren.

Im nachfolgenden Kapitel 3 werden der hierfiir notwendige Losungsansatz von Mod-
Simple, Phase 2, im Detail beschrieben und der Projektablauf geméafs der urspriinglichen
Planung kurz dargestellt. Dem folgt eine auf die jeweiligen Arbeitspakete (AP) bezogene
Darstellung der wichtigsten Arbeiten und Ergebnisse innerhalb des Projektes.

Das waren die geplanten Arbeitspakete:

¢ AP 1: Numerisches Transportmodell
¢ AP 2: Evaluierung anhand von Praxisbeispielen
¢ AP 3: Dokumentation und Schulungen

die in diesen Teil-AP bearbeitet wurden:

e AP 1.1 — Entwicklung der ueflow-Module zur numerischen Simulation von Stoff-
und Warmetransport (Abschnitt 3.1)

e AP 1.2 — Validierung der Implementierung anhand synthetischer Testszenarien
(Abschnitt 3.2)

¢ AP 2.1 - Kopplung von analytischen Randbedingungen des Stoff- und Warmetrans-
ports mit numerischen Stoff-Warmetransportmodulen in ueflow (Abschnitt 3.3)

e AP 2.2 — Praxisnaher Anwendungsfall zur Evaluierung — Die Fallstudie Kleinbasel
(Abschnitt 3.4)

¢ AP 3 - Erstellung einer Programmdokumentation und von Schulungensunterlagen
(Abschnitt 3.5)
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3.1. AP 1.1 — Entwicklung der ueflow-Module zur numerischen Simulation von Stoff-
und Warmetransport

Bezeichnungen ueflow und pymf6

Zu Beginn von Phase 1 dieses Projektes wurde der Name ueflow fiir user extensible flow
gewdhlt. pymf6 ist ein Bestandteil von ueflow. Die Arbeiten haben sich bisher auf pymf6
fokussiert. Die urspriinglichen Uberschriften der Arbeitspakete wurden aber beibehalten.

3.1.1. Abbildung des Warmetransports in MODFLOW 6
Groundwater Energy Transport (GWE) Model

Die Bibliothek pymf6 wurde um die Komponenten Stoff- und Warme-Transport erweitert.
MEF6 beinhaltet das Groundwater Transport Model (GWT). Damit lassen sich Stofftrans-
port-Prozesse im Grundwasser im Modell abbilden. Geplant war, den Warmetransport
mit Hilfe von GWT und passenden Ersatz-Parametern abzubilden. Dieser Ansatz ist
etabliert. So haben (Ma & Zheng, 2010) und (Hecht-Méndez et al., 2010) Stofftransport-
Modelle fiir die Warmetransport-Modellierung genutzt, indem sie die Parameter fiir die
molekulare Diffusion als Ersatz-Parameter fiir die thermische Leitfdhigkeit des Grund-
wasserleiters eingesetzt haben. Urspriinglich war es geplant, diesen Ansatz zu nutzen
und Werkzeuge zur Parameter-Ubersetzung in pymf6 zu integrieren.

Seit Version 6.5, die im Mai 2024 veroffentlicht wurde, enthdlt MF6 ein numerisches
Modell fiir den Warmetransport. Dieses Groundwater Energy Transport (GWE) macht
die Ubersetzung von Parametern {iberfliissig, da Warmetransport-Parameter direkt als
Input dienen. Anstatt von Stoffkonzentrationen wie in GWT nutzt GWE die Temperatur
als Simulations-Variable. GWE 16st die Warmetransport-Gleichung numerisch mit der
Methode der finiten Volumen. So wie die Module fiir Stromung (Groundwater Flow,
GWF) und den Stofftransport (Groundwater Transport, GWT) unterstiitzt GWE regel-
maéfiige und unregelmaflige Grids. Weiterhin nutzt es auch den Algorithmus ,,Newton
flow formulation”, XT3D (Provost et al., 2017), um die Fehler bei der Abbildung von Stro-
mungen, die nicht den drei raumlichen Hauptachsen in x-, y-, z-Richtung entsprechen,
zu minimieren. Mehrere GWF-, GWT- und GWE-Modelle konnen in einer Simulation
zusammen laufen. GWE berechnet die Anderungen der Grundwasser-Temperatur in
Raum und Zeit. Dabei bildet es dieses Prozesse ab:

¢ den konvektiven und advektiven Transport von Wiarme mit dem stromenden
Grundwasser

¢ die kombinierten hydrodynamischen Dispersionsprozesse der geschwindigkeitsab-
hédngigen mechanischen Dispersion und Leitung analog zur Diffusion

* das thermische Gleichgewicht mit der Matrix des Grundwasserleiters

¢ die Mischung des Grundwassers mit Wassern aus Quellen und Senken

¢ die direkte Zugabe von thermischer Energie
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Im GWE gilt die Modellannahme des sofortigen Temperaturausgleichs zwischen fliissiger
und fester Phase. Das fiihrt zu Retardationseffekten von Warme- oder Kéltefronten. In
GWE gibt es, im Unterschied zum GWT, keine immobile Phase. Der Energieaustausch
zwischen Grundwasser und Festphase erscheint als ein Term im Energie-Budget. GWE
ist, so wie GWF und GWT, einheitenlos. Der Modell-Anwender muss daher konsistente
Einheiten fiir alle Eingaben nutzen. Eine typische Einheit fiir Energiefliisse ist Joule.
Ein wichtiger Vorteil von GWE gegeniiber GWT mit Parameter-Ubersetzung ist die
Warmeleitung in der Feststoffmatrix, die auch in trockenen Zellen aktiv ist und damit
Wirmeeffekte in der ungeséttigten Zone abbilden kann.

3.1.2. Softwarearchitektur
Bisherige programmtechnische Umsetzung

In Phase 1 dieses Forschungsprojektes (Miiller et al., 2020) erfolgte der Python-Laufzeit-
Zugriff auf die Fortran-Variablen von MODFLOW 6 (MF6) tiber den memory manager von
Python aus. Die in Phase 1 entstandene Bibliothek pymf6 bindet den Fortran-Quelltext
von MF6 als eine sogenannte Python-Erweiterung ein. Dies erlaubt, von Python aus alle
Variablen des memory manager zu jedem Zeitschritt auszulesen und zu modifizieren.

Die programmtechnische Umsetzung nutzt das Werkzeug f2py, um den Fortran-Quelltext
von MF6 in eine Python-Erweiterung umzuwandeln. Der Fortran-Teil lduft in einem
Thread und ruft bei jedem Zeitschritt eine sogenannte Callback-Funktion, die in Python
lauft. Der Nutzer hat mit diesem komplexen Ansatz nichts direkt zu tun, sondern
kann interaktiv, also Schritt fiir Schritt, durch eine MF6-Rechnung gehen und bei jedem
Zeitschritt auf alle Variablen zugreifen.

Fiir die Nutzung einer neuen Version von MF6 war die Neu-Kompilierung der Python-
Erweiterung notig. Fiir jede MF6-Version ist daher eine separate Erweiterung notig.

Programmtechnische Weiterentwicklung

Die Losung tiber den memory manager funktioniert. Sie verlangt aber tiefes Wissen tiber die
internen Strukturen von MF6. Der Anwender muss die Bedeutung der Fortran-Variablen-
Namen kennen, um mit der Schnittstelle sinnvoll arbeiten zu konnen. Es gab aber in der
Zwischenzeit wichtige Neuerungen in MF6, die eine bessere Losung erlauben.

Die aktuelle Version von MF6 implementiert das Basic Model Interface (BMI, (CSDMS,
2023a)). Das BMI ist ein Standard fiir die Kopplung numerischer Simulationsmodelle.
Das Community Surface Dynamics Modeling System (CSDMS, (CSDMS, 2023c¢)) hat den
BMI-Standard mit diesen Hauptzielen definiert:

* Ein Modell ist eine wiederverwendbare Komponente (plug and play).

¢ Ein Modell ist selbstbeschreibend und vollstindig durch das Modellier-System oder
die Anwendung kontrollierbar.

* Es ist von der Programmiersprache unabhéngig.

¢ Das BMI ist nicht-invasiv. Es gibt keine Anderungen im Verhalten zwischen der
BMI- und Nicht-BMI-Version.

* Ein Modell kann sowohl eigenstdndig als auch als Framework genutzt werden.
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Das BMI spezifiziert 42 Funktionen. Die Tabelle 1 in Anhang A zeigt eine Auswahl
davon.

bmi-python (CSDMS, 2023b) ist die Spezifikation des BMI in Python. Aus technischer
Sicht nutzt es dafiir abstrakte Basisklassen. Eine Implementierung muss daher alle
abstrakten Methoden tiberschreiben. xmipy (Deltares, 2023) ist eine Erweiterung des bmi-
python, das alle abstrakten Methoden implementiert. xmipy greift auf die MF6-DLL mit
ctypes (Foundation, 2023) zu. Weiterhin fiigt xmipy zusétzliche Methoden hinzu, die eine
tiefere Integration in den Gleichungs-Losungs-Algorithmus von MF6 erlauben. Damit ist
eine Kopplung mit anderen Modellen auf der Ebene der Losungs-Zeitschritte moglich.

pymf6 wurde auf die Nutzung von xmipy umgestellt. Damit wird die Handhabung
einfacher, da die DLL zur Laufzeit wihlbar ist und damit mehrere MF6-Versionen mit der
gleichen Version von pymf6 ausfiithrbar sind. Die Nutzerschnittstelle d&ndert sich damit
nur unwesentlich.

Die Nutzung von xmipy erfordert weiterhin tiefes Wissen {iiber die Interna von MF6.
Die Bibliothek modflowapi (Hughes et al., 2022) nutzt xmipy und fligt eine wesentlich
einfachere Nutzerschnittstelle hinzu. modflowapi wird noch aktiv entwickelt. Die erste
lauffahige, aber noch unvollstindige Version 0.1 wurde im April 2023 verdffentlicht. Die
verbesserte Version 0.2 folgte im Februar 2024. Der Wéarmetransport in MF6, also das
Groundwater Energy Transport (GWE) Model, wird seit Juli 2024 unterstiitzt.

modflowapi ist in pymf6 integriert. Es gibt regelmafiigen Austausch mit den modflowapi-
Entwicklern. Die Tabelle 3.1 gibt einen Uberblick tiber den perstnlichen Austausch mit
Mitgliedern des modflowapi-Entwickler-Teams.

Tabelle 3.1.: Personliche Kommunikation mit den MF-Entwicklern
] Termin \ Art der Kommunikation ‘

18.09.2023 Online-Treffen mit dem MF6-Entwickler-Team

30.11. / 01.12.2023 | personliches Treffen mit dem MF6-Entwickler-Team auf
Hydrology Software Days in Delft, Niederlande

31.05. — 05.06.2024 | personliches Treffen mit dem MF6-Entwickler-Team auf
der MODFLOW and More Conference, Princeton USA
Teilnahme am Short Course zu MF6

21./22.11.2024 personliches Treffen mit dem MF6-Entwickler-Team auf
Hydrology Software Days in Delft, Niederlande

Aus der Entwicklung von pymf6 sind einige Verbesserungsvorschldge in Form von Is-
sues und einem Pull Request ' in modflowapi eingeflossen. So haben Testldufe von
pymf6 gezeigt, dass die derzeit aktuelle Version 0.3.0devo von modflowapi die Zeitschritt-
Eingaben (time series) nicht berticksichtigt. Diese bilden die Grundlage fiir ein entspre-
chendes Issue im GitHub-Repository, das dieses Problem detailliert und nachvollziehbar
beschreibt. Das modflowapi-Entwickler-Team arbeitet an einer Losung. In pymf6 ist eine
Ubergangslosung integriert, die optional auf einen Austausch auf Losungs-Zeitschritten
verzichtet und nur einen Austausch auf Modell-Zeitschritt-Ebene realisiert. Mit dieser
Methode kann es Zeitschritt-Werte berticksichtigen. Fiir viele Zwecke ist diese weniger
tiefe Integration in die Zeitsteuerung ausreichend.

'Issues und Pull Requests sind Werkzeuge der Softwareentwicklung, die es erlauben, in strukturierter
Form Fragen zu kldren und zur Quelltext-Basis beizutragen.
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Ein anderes Problem war eine Diskrepanz in der Anzahl der von modflowapi gesen-
deten Ereignisse stress_period_start und stress_period_end bei MF6-Simulationen
mit mehreren (Teil-)Modellen. Fiir Simulationen mit einem Modell hat die Anzahl der
Anfangs- und End-Ereignisse tibereingestimmt. Bei Simulationen mit mehreren Modellen
fehlten aber die End-Ereignisse fiir die weiteren Teilmodelle. Dieses Problem ist beim
Testen von pymf6 aufgefallen. Die Ursache war die Position der Auslosung im Quell-
text von stress_period_end in modflowapi. Das Problem konnte in Abstimmung mit
den Entwicklern von modflowapi gelost werden. Die Losung besteht aus der notigen
Quelltext-Anderung in modflowapi und der substanziellen Erweiterung von Tests, um
dieses Problem zu identifizieren. Die Anderungen sind mittels eines Pull Request mit
dem Titel , Fix number of stress period end states for multi-model simulations"(Miiller,
2025) in das GitHub-Repository eingegangen. Am 8. Mai 2025 hat das modflowapi-Team
diesen Pull Request angenommen und in den Entwicklungsstrang (branch develop)
von modflowapi iibbernommen (Larsen, 2025). Damit ist der darin enthaltene Quelltext
Bestandteil von modflowapi.

MODFLOW 6 DLL

libmf6.dll / libmf6.so /libmf6.dylib

Abbildung 3.1.: pymf6 — Softwarearchitektur

Abbildung 3.1 zeigt die aktuelle Architektur von pymf6. Der Laufzeit-Zugriff auf MF6
ist sowohl tiber modflowapi als auch iiber xmipy moglich. In den meisten Féllen ist der
Zugriff iiber modflowapi zu empfehlen, da die Schnittstelle weniger Wissen iiber die MF6-
Interna erfordert und viele Modell-Informationen mit Nutzer-Terminologie anreichert.
Der Zugriff tiber xmipy kann aber fiir erfahrene Anwender niitzlich sein, um komplexere
Abldufe umzusetzen oder Fehler zu suchen.



3. Hauptteil

3.2. AP 1.2 — Validierung der Implementierung anhand synthetischer Testszenarien

3.2.1. Methodik

Die Validierung der Abbildung der Stromung sowie Stoff- und Warme-Transport von
pymf6 erfolgte mit MODFLOW 6 Examples. Der United States Geological Survey (USGS)
stellt ca. 155 Beispielmodelle fiir MF6 bereit (USGS, 2025) (im Weiteren MF6-Examples
genannt). Diese decken eine breite Palette von Anwendungsfeldern fiir die Modellierung
von Stromung, Transport und Warmeausbreitung ab. Das MF6-Entwickler-Team halt
diese Modelle aktuell, so dass sie mit der aktuellen Version von MF6 funktionieren. Daher
bieten diese Modelle eine sehr gute Grundlage, die Funktionsfdhigkeit von pymf6 zu
validieren.

Alle Modelle wurden mit MF6, mit modflowapi und mit pymf6 gerechnet. MF6 arbeitet
mit Modell-Zeitschritten. In jedem Zeitschritt wird das Gleichungssystem geldst. Inner-
halb dieser Losung gibt es Losungsschritte. In der Standard-Variante von pymf6, die auf
modflowapi beruht, bietet jeder Losungsschritt die Moglichkeit des Austausches von MF6-
Modelllaufzeit-Daten. Dies erlaubt eine sehr feine Abstimmung der Modellsteuerung
iiber pymf6. Es gab aber einige Modelle, bei denen es zu Abweichungen zwischen den
Ergebnissen der MF6-Rechnungen und der Rechnungen mit pymf6 und modflowapi kam.
Daher erfolgte eine zusédtzliche Rechnung mit pymf6 mit einer modifizierten Zeitschritt-
Steuerung (Hier pymf6_ns genannt. Der Zusatz ns steht fiir ,no step”, also kein Losungs-
schritt). Anstatt fiir jeden Losungsschritt erlaubt diese Variante den Austausch nur nach
jedem Modell-Zeitschritt. Fiir viele Anwendungsfelder ist dieser Ansatz ausreichend.
Da die Steuerungseingriffe in grofieren Abstdanden erfolgen, ist die Reaktion des Mo-
dells etwas verzogert. Das kann zu Schwingungen von Werten fiihren. Wie stark diese
Schwingungen sind und ob diese die Losung der Aufgabe signifikant beeinflussen, hangt
stark von der Art der Anwendung ab. Fiir viele Probleme ist dieser Ansatz durchaus
ausreichend.

Fiir alle Losungs-Varianten (MF6, modflowapi, pymf6 und pymf6_ns) wurden die MF6-
Examples gerechnet. Einige Modelle liefSen sich nicht automatisiert rechnen, da eine
manuelle Interaktion notig war, in der eine Ergebnisdatei eines Modells als Eingabedatei
fiir ein anderes Modell zur Verfiigung gestellt werden muss. Da es sich dabei um Modelle
handelt, die Partikel-Tracking abbilden, welches fiir die Anwendungsfalle Stoff- und
Wairmetransport nicht relevant ist, wurden diese Modelle nicht gerechnet. Das MF6-
Entwickler-Team ist sich dieser Situation bewusst und wird das Verfahren in der Zukunft
anpassen, so dass eine automatisierte Rechnung moglich wird. Alle Ergebnisse der
Rechnungen modflowapi, pymf6 und pymf6_ns wurden mit denen von MF6 verglichen.
Zum Vergleich wurden die List-Dateien der Modelle, die unter anderem die Bilanzen aller
Quellen- und Senken beinhalten, herangezogen. Da fiir alle Berechnungen die gleiche
Version von MF6 zum Einsatz kam, miissen alle Ergebnisse vollstandig gleich sein.

3.2.2. Programmtechnische Umsetzung

Die Berechnungen wurden mit Python automatisiert. Das Modul pymfé-tools stellt
dafiir entsprechende Werkzeuge zur Verfiigung. Alle Berechnungen lassen sich mit einer
Steuerungsdatei anpassen (siehe Listing 3.1). Darin verweist mf6_examples_path auf den
Pfad mit den Eingabedateien aller Modelle.
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[paths]

base_path = models/2025_02_06
mf6_examples_path = ${base_path}/mf6examples
tests_path = ${base_path}/tests

out_path = out/all

pickle_file_name = ${out_path}/results.pcl

# taken from pymf6 config if empty
mf6_exe_path =

mf6_dll_path =

controlled_in_path = controlled

Listing 3.1: Steuerungsdatei fiir Validierungsrechnungen

Die Eingabedateien aller MF6-Examples-Modelle liegen in einem Verzeichnis. Fiir je-
den Modell-Lauf fiir die Varianten MF6, modflowapi, pymf6 und pymf6_ns erstellt das
Programm ein Unter-Verzeichnis, in das es die Eingabedateien kopiert. Die Berech-
nungen einer Variante laufen dann in den jeweiligen Modellverzeichnissen. Fiir jede
Modell-Variante existiert im Verzeichnis runners eine Python-Datei mit einem Namen
nach dem Muster run_<varianten-name>.py, also run_mf6.py, run_modflowapi.py,
run_pymf6.py und run_pymfé_ns.py. Das Programm geht durch diese Verzeichnisse
und ruft die jeweilige Datei run_<varianten-name>.py fiir alle MF6-Examples in einem
neuen, externen Prozess auf. Diese Prozesse startet das Programm mit subprocess.run().
Die Ausgaben auf den Standard-Ausgabe- und den Standard-Fehler-Kanal (stdout und
stderr) fangt das Programm ab und nutzt diese, nach dem Ausfiltern irrelevanter Inhalte,
fiir die Auswertung. Alle Ergebnisse werden schrittweise in einem Python-Dictionary
je Variante gesammelt und in der Datei results.pcl als serialisierte Python-Objekte
abgelegt. In einem Nach-Verarbeitungs-Schritt werden die darin enthaltenen Informatio-
nen in pandas DataFrames umgewandelt und in einer HDF5-Datei je Variante abgelegt.
Diese Sammel- und Umwandlungs-Schritte sind notig, weil die Daten in einer anderen
Reihenfolge anfallen, als es fiir die Auswertung nétig ist.

Nach den Modell-Laufen nutzt pymf6-tools ein Post-Processing-Modul, das den Ver-
gleich der Ergebnisse von Laufen der Modell-Varianten gegen die von MF6 erleichtert.

3.2.3. Ergebnisse

Die Ergebnisse liegen als pandas-DataFrames vor und lassen sich damit relativ einfach
auswerten. Abbildung 3.2 zeigt einen Ausschnitt der Ergebnisse der Rechenldufe mit
pymf6_ns.

Mit Hilfe von Filtern lassen sich alle fehlgeschlagenen Berechnungen mit spezifischen
Merkmalen finden. Listing 3.2 zeigt einen Filter fiir fehlgeschlagene Rechnungen.

pymf6_ns = pd.read_hdf (’out/pymf6_ns.h5’)
err = pymf6_ns [~pymf6_ns.success]
err

Listing 3.2: Filtern der Ergebnisse nach nicht erfolgreichen Rechnungen

Das Ergebnis zeigt Abbildung 3.3. Die Spalte error zeigt nur einen Hinweis auf den
Fehler. Die Fehlerursache geht aus dem Inhalt der Datei *.1st hervor. Die gezeigten,
fehlgeschlagenen Modellldufe sind die in Abschnitt 3.2.1 erwdhnten Modelle fiir die
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success error run_time

ex-gwf-sfr-pindersauera True 1.169423
ex-gwf-maw-p01b True 0.763219
ex-gwt-henry-a True 6.109497
ex-gwf-hanir True 0.042840
ex-gwt-mt3dms-p03 True 1.5673474
ex-gwf-disvmesh True 0.192921
ex-gwe-geotherm mfégwf True 1.063666
mfégwe True 23.477739

ex-gwt-moc3d-p02 mfegwf True 0.127740
mfégwt True 7909328

Abbildung 3.2.: Ergebnisse der Rechnungen mit pymf6_ns (Ausschnitt)

Nutzung des Partikel-Trackings. Nach dem Entfernen dieser Modelle aus den Varianten-
Laufen sind alle Berechnungen fehlerfrei durchgelaufen. Das sagt allerdings nichts tiber
die Richtigkeit der Ergebnisse aus.

success error run_time

ex-prt-mp7-p03  prt False 'prt6'\n\n 0.048662
ex-prt-mp7-p04 gwf False process did not run\n 0.000000
prt False process did not run\n 0.000000

ex-prt-mp7-p02 gwf False process did not run\n 0.000000
prt False process did not run\n 0.000000

ex-prt-mp7-p01 prt False 'prt6'\n\n 0.305568
Abbildung 3.3.: Fehlgeschlagene Modell-Laufe der Rechnungen mit pymf6_ns

Fiir die Berechnungen mit modflowapi und pymf6 ergeben sich fiir diese Modelle signifi-
kante Abweichungen in den Ergebnissen:

¢ ex-gwf-csub-po3a
o ex-gwf-fhb

* ex-gwf-advtidal
* ex-gwf-csub-po3b

Abbildung 3.4 zeigt Ausschnitte aus den Abweichungen zwischen den Ergebnissen
der Rechnung mit modflowapi und MF6 fiir das Modell ex-gwf-fhb. Ursache dieser
Unterschiede ist nach jetzigem Kenntnisstand die in Abschnitt 3.1.2 beschriebene fehlende
Beriicksichtigung der Zeitschritt-Eingaben (time series), die iiber ein GitHub-Issue an
das MF6-Entwickler-Team tibermittelt wurde.

3.2.4. Nutzungsmoglichkeiten von pymf6-tools

Das Werkzeug pymf6-tools ermdglicht es relativ schnell nachzupriifen, ob ein Modell mit
pymf6 mit oder ohne Losungsschritt-Steuerung einsetzbar ist. Die Modell-Eingabe-Daten
kann ein Modellanwender mit einem Programm mit grafischer Nutzeroberfliche wie
ModelMuse oder Groundwater Vista oder programmatisch mit flopy erstellen. Danach
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mf6é modflowapi
lineno

ex-gwf-fhb.Ist_351 STO-SS = 0.0000 STO-SS = 0.0000 STORAGE STO-SS = 3.6826E-12 STO-SS = 0.0000 STORAGE
ex-gwf-fhb.Ist_352 WEL =1850572.8592 WEL = 5807.8512 WEL WEL =800000.0000 WEL = 2000.0000 WEL
ex-gwf-fhb.Ist_355 TOTAL IN = 1850572.8592 TOTAL IN = 5807.8512 TOTAL IN = 800000.0000 TOTAL IN = 2000.0000
ex-gwf-fhb.Ist_359 STO-SS =100.0215 STO-SS = 0.2045 STORAGE STO-SS =18.0000 STO-SS = 3.2399E-12 STORAGE
ex-gwf-fhb.Ist_361 CHD =1850472.8377 CHD = 5807.6467 CHD CHD =799981.9994 CHD = 2000.0000 CHD
ex-gwf-fhb.Ist_363 TOTAL OUT =1850572.8592 TOTAL OUT = 5807.8512 TOTAL OUT =799999.9994 TOTAL OUT = 2000.0000
ex-gwf-fhb.Ist_365 IN - OUT = -2.6643E-06 IN - OUT = -2.3920E-10 IN - OUT = 5.9481E-04 IN - OUT = 1.56929E-06

ex-gwf-fhb.Ist_367 PERCENT DISCREPANCY = -0.00 PERCENT DISCREPANCY =-0.00 PERCENT DISCREPANCY = 0.00 PERCENT DISCREPANCY = 0.00
ex-gwf-fhb.Ist_447 STO-SS = 0.0000 STO-SS = 0.0000 STORAGE STO-SS = 3.6826E-12 STO-SS = 0.0000 STORAGE

ex-gwf-fhb.Ist_448 WEL = 2960490.2146 WEL = 5394.6281 WEL WEL =1200000.0000 WEL = 2000.0000 WEL

Abbildung 3.4.: Signifikante Abweichungen zwischen den Ergebnissen der Rechnung mit modflowapi und
MFé6 fiir das Modell ex-gwf-fhb

kann die Priifung mit den in vorangegangenen Abschnitten gezeigten Arbeitsschritten
automatisch erfolgen. Das ist insbesondere niitzlich, wenn der Aufbau eines Modells
inkrementell erfolgt, das heifit ein Modell erhélt nach und nach komplexere Merkmale.
Nach jeder Anderung kann die Priifung mit einem Befehlsaufruf erneut erfolgen.

3.3. AP 2.1 — Kopplung von analytischen Randbedingungen des Stoff- und
Warmetransports mit numerischen Stoff-Warmetransportmodulen in ueflow

3.3.1. Ansatz der Kopplung analytischer Randbedingungen

Die Phase 1 dieses Projektes hat analytische Losungen von Grundwasserprozessen fiir
die Kopplung mit pymf6 analysiert und fiir die Kopplung aufgearbeitet. Die Losungen
wurden weiter hinsichtlich ihrer Kopplungsfahigkeit untersucht. Dabei hat sich gezeigt,
dass sich zahlreiche Ansdtze auch mit dem analytischen Elementverfahren (Analytic
Element Method — AEM) (Wikipedia, 2025) umsetzen lassen. Mit dem stationdren TimML
(Bakker und Strack, 2003; Bakker, 2006) und dem instationdren TTim (Bakker, 2013a;
Bakker, 2013b) stehen leistungsfahige AEM-Python-Bibliotheken zur Verfiigung. Somit
konnen viele der analytischen Losungen mit Hilfe der Kopplung mit TTim eingebunden
werden. Tabelle 3.2 gibt einen Uberblick iiber die in Phase 1 analysierten Losungen und
die Moglichkeit der Abbildung in TTim.

Abschnitt 3.3.2 stellt die Kopplung von TTim an pymf6 fiir einen Anwendungsfall zur Be-
stimmung der Brunnenabsenkung dar. Damit lassen sich mit einer wesentlich geringeren
Anzahl von Modellzellen realitatsndhere Brunnenwasserstande berechnen. Zusatzlich
sind mehrere Brunnen pro Modellzelle moglich. Jeder Brunnen kann hierbei einen
individuellen Wasserstand haben.

Es gibt aber analytische Losungen, die TTim nicht abdecken kann. Daher zeigt Ab-
schnitt 3.3.3 eine Kopplung mit einer analytischen Losung fiir den Warmeitibergang aus
der Atmosphére in den Untergrund ohne die Nutzung von TTim.

Weitere Kopplungen sind mit den in den Abschnitten 3.3.2 und 3.3.3 dargestellten Prinzi-
pien umsetzbar. Damit ist es moglich, eine grofie Palette von Kopplungen analytischer
Modelle mit relativ geringem Aufwand umzusetzen.
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Tabelle 3.2.: Ubersicht der analytische Losungen und ihrer moglichen Abbildung mit TTim

Randbedingung Referenz(en) TTim-Ansatz Genutzte Funktion
Wechselwirkung zwischen | Hiandel et al., 2013, Pannike | nicht moglich -
Bodenoberflichentempera- | et al., 2006

tur und Grundwasser

Bewertung der Leistung Banks, 2009 nur indirekte Ap- -

von Erdwéarmepumpen proximation mog-
(Zwei-Brunnen-Variante) lich

Wirmetransport ins Grund- | Anderson, 2005 Kreisrunde Neubil- | ttim.CircAreaSink
wasser auf Aquiferskala dungsfliache

Fluss-Grundwasser- Anibas et al., 2011, Vogt et Maiandrierender ttim.HeadLineSinkString
Interaktion al., 2012, Hatch et al., 2006, oder gerader Fluss

Constantz, 2008, Molina-
Giraldo et al., 2011, Rau
et al.,, 2010, Keery et al.,

2007
Jahrlicher periodischer Bundschuh, 1993 nicht moglich -

Einfluss der Oberflachen-

temperatur auf das Grund-

wasser

Einfluss eines Erdwiér- Diao et al., 2004 Brunnen ttim.Well

mepumpenfeldes auf die
Grundwassertemperatur
Wechselwirkung zwischen | Goto et al., 2005 nicht moglich -
Bodenoberflichentempera-
tur und Erdwdrmepumpe

Wairmeentzug aus einer Gringarten et al., 1975 nicht moglich -
gekliifteten Gesteinsmatrix
Warmetransport bei Erd- Hahnlein et al., 2010b Brunnen (TimML) tml.Well

wiarmesonden unter statio-
niren Bedingungen

Transiente radiale Warme- Hecht-Méndez et al., 2010 Brunnen tttim.Well
konduktion (Linienquellen-

Approximation)

Einfluss eines Erdwarme- Claesson und Javed, 2011 Mehrere Brunnen tttim.Well
sondenfeldes

Wirmetransport im Karst Luhmann et al., 2015 nicht moglich -
Temperaturermittlung Shook, 2001 Brunnen (TimML) tml.Well

fiir eine Erdwiarmesonde
(abgeleitet aus Slug-Test)

3.3.2. Kopplung mit Analytic Element Models
Das analytische Elementverfahren (Analytic Element Method — AEM)

Das analytische Elementverfahren (AEM) ist ein semi-analytisches Verfahren zur Losung
von partiellen Differentialgleichungen (Wikipedia, 2025). Durch die Kombination nume-
rischer und analytischer Ansétze ergeben sich fiir bestimmte Fragestellungen Vorteile.
Nur die inneren und dufleren Grenzen werden diskretisiert. Flichen und Volumen sind
in AEM aber nicht diskretisiert und liegen kontinuierlich vor, sodass Losungswerte,
wie der Grundwasserstand, an beliebigen Stellen vorliegen. Im Gegensatz dazu liegen
bei rein numerischen Verfahren die Ergebnisse nur an den Diskretisierungsstellen wie
Modellzell-Mittelpunkten oder Modellknoten vor. Die AEM bestimmt die Randintegrale
analytisch.

Das mathematische Prinzip der AEM besteht in der Uberlagerung von linearen Diffe-
rentialgleichungen elementarer Losungen, um komplexere Losungen abzubilden. Unter-
schiedliche analytische Losungen bilden die Elemente, die geometrische Grenzen wie
Punkte, Linien und Kreise mit unterschiedlichen Randbedingungen belegen kénnen.
Die analytischen Losungen enthalten meist Freiheitsgrade in Form von Koeffizienten.
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Die Berechnung dieser Koeffizienten erfolgt durch ein System von Gleichungen, so-
dass die Randbedingungen an allen Elementen erfiillt sind. Die Losung bietet eine
raumlich kontinuierliche Beschreibung der abhédngigen Variable, also beispielsweise des
Grundwasserstandes. Durch die Uberlagerung zahlreicher Elemente sind auch komplexe
Geometrien moglich. Damit kann die AEM viele praktische Anwendungsfalle abbilden.

Die Kopplung von TTim mit numerischen Modellen wie MODFLOW bietet gegeniiber
herkdmmlichen semi-analytischen Ansédtzen erhebliche Vorteile, da sie rechnerische
Effizienz mit verbessertem physikalischen Realismus verbindet. Wahrend analytische
Losungen schnelle Ergebnisse fiir vereinfachte Fille (Einzelbrunnen, homogene Grund-
wasserleiter, gerade Fliisse) liefern, konnen sie die Komplexitdt der realen Welt, wie zum
Beispiel madandrierende Fliisse, mehrschichtige Systeme oder transiente Randbedingun-
gen, nicht erfassen.

TTim ist aufgrund seiner Fahigkeit, realistische Feldbedingungen abzubilden rein ana-
lytischen Ansatzen fiir viele praktische Anwendungen oft tiberlegen. So kann es zum
Beispiel variable Flusskolmationen, transiente Pumpvorgiange und interagierende Grund-
wasserleiter abbilden. TTim benoétigt typischerweise mehr Rechenzeit als analytische
Losungen, ist aber meist wesentlich schneller als vergleichbare numerische Losungen.
So schliefst TTim die kritische Liicke zwischen stark vereinfachten analytischen Model-
len und rechenintensiven vollstindig numerischen Simulationen. Das ist insbesondere
fiir die kontrollierte Grundwasseranreicherung, geothermische Systeme und integrierte
Oberflaichenwasser-/Grundwasserstudien relevant, bei denen sowohl Genauigkeit als
auch Effizienz von grofster Bedeutung sind.

Technische Ubersicht iiber TTim

TTim wurde fiir die transiente Simulation der Grundwasserstromung in gespannten
und halbgespannten Grundwassersystemen entwickelt, insbesondere fiir radiale, achsen-
symmetrische Simulationsgebiete. Es unterstiitzt die Simulation zeitabhadngiger Rand-
bedingungen, Brunnenwechselwirkungen und Grundwasserreaktionen, ohne dass eine
raumliche Diskretisierung erforderlich ist. Damit eignet es sich ideal fiir konzeptionelle
Modellierungen, Pumpversuchsanalysen und Studien mit dynamischen Belastungsszena-
rien.

Eine der leistungsstarken Funktionen von TTim ist die Klasse ttim.HeadLineSinkString,
die eine detaillierte Modellierung von madandernden Fliissen und Wechselwirkungen
zwischen Fliissen und Grundwasserleitern ermoglicht. Diese Funktion ermoglicht eine
abschnittsweise Darstellung, bei der Fliisse mit segmentierten Linien (Polylinien) mo-
delliert werden konnen, die gekriimmte oder verzweigte Flussldufe genau wiedergeben.
Réaumlich variable Pegelstande entlang des Flusses sind moglich, wodurch Ereignisse
wie saisonale Schwankungen und variable Leckagen simuliert werden kénnen. Die Kol-
mation des Flussbettes kann unter Beriicksichtigung heterogener Flussbettmaterialien
und -bedingungen variabel dargestellt werden.

Die Klasse ttim.DischargeWell bietet einen hochgradig anpassungsfahigen Rahmen fiir
die Simulation von Pump- und Injektionsbrunnen mit einer Vielzahl von Betriebs- und
Randbedingungen. Sie ist in der Lage, vollkommene sowie unvollkommene Brunnen
(Letztere sind Brunnen, welche nicht die komplette Miachtigkeit erfassen.) mit dynamisch
variierenden Abstromraten auszustatten. Die Klasse unterstiitzt hier die funktionsbasierte
Anderung von Entnahmeraten (oder Injektionsraten) und / oder der Wasserstiande, mit
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anderen Worten: es werden dynamische Dirichlet- oder Neumann-Randbedingungen
ermoglicht.

Wahrend sich TTim auf die transiente Analyse in Einschichtsystemen konzentriert, fokus-
siert TTimML auf stationdrer Stromungen in mehrschichtigen Systemen. Im Gegensatz zu
traditionellen analytischen Modellen, die oft auf sehr stringente Annahmen beschrankt
sind, kann TTimML u.a. Grundwasserstockwerke einschliefllich gespannter, undichter
und halbgespannter Systeme abbilden. Die Einbeziehung vertikaler Stromungen und
Leckage erlaubt es, auch die Stromung zwischen den Schichten abzubilden. Hierbei
sind schichtspezifische Randbedingungen moglich, sodass unterschiedliche Druckhthen
oder Flussraten jeder Schicht zugewiesen werden konnen. Diese Funktionalitat ist fiir
die Modellierung geologisch komplexer Systeme, in denen vertikale Heterogenitit eine
wichtige Rolle in der Stromungsdynamik spielt, von entscheidender Bedeutung.

TTim bietet einen leistungsstarken Rahmen fiir die Kopplung analytischer und nume-
rischer Losungen. TTim hat hierbei grofie Starken im Bereich der Modellierung von
Oberflaichenwasser-Grundwasser-Wechselwirkungen (siehe Anderson, 2005; Anibas et al.,
2011; Keery et al., 2007; Vogt et al., 2012; Rau et al., 2010; Hatch et al., 2006; Constantz,
2008) und der Abbildung von Brunnensystemen (siehe Banks, 2009; Diao et al., 2004;
Gringarten et al., 1975; Hahnlein et al., 2010a; Hecht-Méndez et al., 2010; Claesson und
Javed, 2011; Pannike et al., 2006; Shook, 2001 ) TTim kann jedoch derzeit bestimmte
Randbedingungen noch nicht abdecken, wie zum Beispiel atmosphérische Interaktionen
(siehe Handel et al., 2013; Bundschuh, 1993; Goto et al., 2005; Molina-Giraldo et al., 2011)
oder Karstaquifere (Luhmann et al., 2015).

Implementierung der Kopplung TTim und pymf6é

Die Kopplung von pymf6 und TTim ist derzeit nur fiir regelméafiige Diskretisierungen,
also rechteckige Modellzellen, umgesetzt. Andere Modell-Zell-Geometrien wie Dreiecke
oder Voronoi-Elemente sind mit der hier dargestellten Methode auch moglich, erfordern
aber andere geometrische Interpolations-Algorithmen fiir die Randbedingungswerte des
AEM-Modells.

Zu Beginn des gekoppelten Modelllaufs extrahiert das Kopplungsprogramm alle rele-
vanten, zeitlich nicht verdnderlichen Daten aus dem MF6-Modell fiir die zu koppelnde
Modellzelle wie Zell-Geometrie, Méchtigkeit, hydraulische Durchlédssigkeit und Porositat.
Bei jedem Kopplungs-Zeitschritt erfolgen diese Schritte:

¢ Extraktion der Grundwasserstinde von MF6 aus der zu koppelnden Modellzelle
und allen Nachbarzellen.

¢ Interpolation der MF6-Wasserstinde auf die Modellrander (Abbildung 3.5) des
TimML-Modells

¢ Aufbau eines TimML-Modells fiir die zu koppelnde Modellzelle als Anfangszustand
fiir ein TTim-Modell

* Lauf des TimML-Modells

¢ Aufbau eines TTim-Modells fiir die zu koppelnde Modellzelle unter Nutzung der
Ergebnisse des TimML-Modells als Anfangszustand

¢ Lauf des TTim-Modells

¢ Speicherung der Ergebnisse der TTim-Rechnung fiir den Zeitschritt
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Abbildung 3.5.: Interpolation der Wasserstande aus MF6 zur Nutzung als TTim-Randbedingungen

Abbildung 3.5 zeigt die geometrische Anordnung der MF6-Modell-Zelle, die fiir die
Interpolation der Grundwasserstidnde auf den Rand des TimML-Modells zum Einsatz
kommt. Insgesamt gehen neun MF6-Berechnungspunkte ein. Die Interpolation erfolgt
linear auf acht Interpolationspunkte, indem jeweils linear zwischen dem Zellmittelpunkt
und einem der dufieren MF6-Berechnungspunkte interpoliert wird. Derzeit geht der
Interpolations-Algorithmus davon aus, dass alle Nachbarzellen die gleichen Durchlassig-
keitswerte wie die zu koppelnde Modellzelle haben. Fiir viele Anwendungsfille trifft das
zu, da héufig ein Durchldssigkeitswert einer Modell-Schicht zugewiesen ist. Weiterhin
werden nur die Modellwasserstande der horizontalen Nachbarzellen berticksichtigt. Das
ist oftmals eine sinnvolle Modellannahme fiir typische anisotropische Verhaltnisse mit
zehnfach hoherer horizontaler als vertikaler Durchlédssigkeit.

Dabei gelten diese Grundregeln:

* Die Riickwirkung der TTim-Rechnung auf die MF6-Rechnung ist optional. Fiir
viele Anwendungen ist die unbeschriankte raumliche Auflosung ausreichend und
eine Riickwirkung der TTim-Ergebnisse auf die MF6-Rechnung ist fiir die aktuelle
Aufgabe nicht notig. Die Ergebnisse der TTim-Rechnung kénnen aber auch dazu
dienen, MF6-Variablen-Werte zu modifizieren. So konnte der genauere Brunnenwas-
serstand aus der TTim-Rechnung als Steuerbedingung fiir die Brunnenentnahme-
Menge in MF6 zum Einsatz kommen.

* Die Grundwasserstinde werden auf die Modellrander des TTim-Modells aus den
MF6-Modell-Zell-Wasserstanden der gekoppelten Zelle und aller acht Nachbar-
zellen distanz-abhdngig interpoliert (Abbildung 3.5). Ein anderer Interpolations-
algorithmus, der beispielsweise die Durchlédssigkeitswerte der Zellen einbezieht
und/oder die Werte aus anderen Schichten einbezieht, ist moglich. Auch andere
Modellgeometrien sind grundsatzlich umsetzbar. Das Kopplungsprogramm ist
nach den Grundsitzen der objekt-orientierten Programmierung erstellt. Ein Aus-

16



3. Hauptteil

1000 12.0
11.5
800
11.0
10.5§
600 - g
£ 10.0 5
> m
=
400 A 25 3
=
<
90 ©
200 - 8.5
8.0
0 : ; : .
0 200 400 600 800 1000

x (m)

Abbildung 3.6.: Modellergebnisse — Absenkung um den Brunnen in der Modellmitte (Modellauflosung 5 x 5
m)

tausch der aktuellen Klasse fiir die Interpolation mit einer anderen Klasse, die
andere Interpolationsmethoden unterstiitzt, ist bereits vorgesehen.

Anwendungsfall: Reduzierung der Anzahl der Modellzellen um einen Brunnen

Um Details in bestimmten Gebieten besser abzubilden, ist es normalerweise nétig, die
Modell-Diskretisierung zu verfeinern und mehr Zellen zu nutzen. Bei regelmafliger
Diskretisierung kann das aber zu vielen Modellzellen fithren, von denen viele haufig
fur die Modellaussage nicht notig sind. Diese sind aber aus technischen Griinden nicht
vermeidbar und erhohen die Rechenzeiten und den Speicherbedarf gegebenenfalls be-
trachtlich. Auch die Nutzung von Dreiecks- oder Voronoi-Elementen ermoglicht es oft,
die Anzahl der Modellzellen fiir derartige Probleme betrdchtlich zu verringern. Der
Umbau von einem Modell mit regelmafSiger Diskretisierung in ein Modell mit flexibler
Diskretisierung kann aber sehr aufwindig sein.

Mit der hier beschriebenen Modellkopplung mit TTim ist es moglich, fiir bestimmte
Aufgabenstellungen lokal sehr hochaufgeloste Modellergebnisse zu erhalten, obwohl
die Modellzellen grofs sind. Hier kommt ein Testmodell mit einem Entnahme-Brunnen
im Modellzentrum zum Einsatz. Abbildung 3.6 zeigt den Grundwasserstand am Ende
der Rechnung. Aus dieser Abbildung wird auch der Modellaufbau mit dem Brunnen
in der Mitte und den konstanten Randbedingungen am linken und rechten Modellrand
deutlich. Tabelle 3.3 fasst die Modell-Parameter zusammen.

Mit dem hier genutzten MF6-Paket WEL berechnet MF6 den Brunnenwasserstand als
Grundwasserstand in der Mitte der Modellzelle mit der spezifizierten Brunnenentnahme.
In Abhédngigkeit von der Fragestellung kann diese rdumliche Auflosung ausreichend
sein. Fiir eine Aussage, ob die Pumpe im Brunnen gegebenenfalls trocken fallt, muss die
Modellauflosung aber relativ hoch sein. Um diesen Auflosungs-Effekt zu untersuchen,
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Tabelle 3.3.: Aufbau des Testmodells fiir die AEM-Kopplung

| Modelleigenschaft \ Wert |
Ausdehnung x-Richtung 1 km
Ausdehnung y-Richtung 1 km
Randbedingung konstanter Wasserstand 12 m
links und rechts
Maichtigkeit des Grundwasserleiters i0om
Anfangswasserstand 12m
hydraulische Leitfahigkeit k¢ 1om/d
8,644 m/s
Modell-Zeit 100 d
Brunnenentnahme q 500 m3/d

Tabelle 3.4.: Diskretisierung der Testmodelle fiir die AEM-Kopplung
] Modellzellgrofie \ Anzahl der Modellzellen

100 M X 100 m 100
10m X 10 m 10.000
5m X 5m 40.000
1mx1im 1.000.000
0,5m X 0,5 m 4.000.000
0,25 m X 0,25 m 16.000.000

kamen Modelle mit unterschiedlichen Diskretisierungen von Modellzellgréfien von 100 x
100 m bis 0,25 x 0,25 m zum Einsatz. Tabelle 3.4 zeigt die Diskretisierungs-Details.

Abbildung 3.7 zeigt das alternativ dazu erstellte TTim-Modell, das die MF6-Modell-Zelle
mit dem Brunnen reprasentiert nach einer Berechnung (unter Verwendung einer sehr
grofien Zellgrofie von 100 x 100 m). Der Absenkungstrichter in der Modell-Mitte ist
symmetrisch. Die Ballung der Isohypsen am Rand ist ein Artefakt des Modellaufbaus
mit konstanten Wasserstdnden (RB 1. Art).

Die Erzeugung der MF6-Eingabedateien und der Lauf der Berechnungen wurden mit
(Bakker et al., 2016) automatisiert. Tabelle 3.5 zeigt die Modelllaufzeiten und die berech-
neten Brunnenwasserstande. Es zeigt sich, dass der Brunnenwasserstand stark von der
Diskretisierung abhdngt. Der Brunnenwasserstand fiir die Diskretisierung von 0,25 m x
0,25 m ist hoher als der fiir die Auflosung mit Zellen der Grofle 0,5 m x 0,5 m. Dieser
Effekt ist unerwartet und konnte auf numerische Fehler hinweisen.

Der mit der mit TTim gekoppelten Rechnung bestimmte Brunnenwasserstand ist noch
niedriger. Das ist unerwartet, da der Brunnenradius im TTim einen Wert von 0,3 m
hat. Die Ergebnisse liegen aber im Bereich von ca. 5,3 bis 5,7 m hinsichtlich typischer
Unsicherheiten bei Modellparametern wie hydraulischen Durchldssigkeiten nahe genug
zusammen.

Die Rechenzeit ldsst sich mit dem gekoppelten Ansatz signifikant verringern. Gegentiber
der MF6-Rechnung mit einer Diskretisierung mit Zellen der Gréfie 0,5 m x 0,5 m ergibt
sich eine ca. 30-fach kiirzere Rechenzeit. Das ist eine erhebliche Beschleunigung. Auch
die Einsparung des Speicherbedarfs ist erheblich. So lassen sich insbesondere bei der
Speicherung der Ergebnisse fiir viele Zeitschritte viele GB Speicherplatz einsparen.
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Abbildung 3.7.: Abbildung eines Brunnens mit TTim in der Mitte einer MF6-Zelle
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Tabelle 3.5.: Laufzeiten der Testmodelle fiir die AEM-Kopplung

Zellengrofe | Zellenanzahl | Laufzeit (s)

\ Brunnenwasserstand (m)

100 M X 100 M 100 0,15 9,23
10m x 10 m 10.000 0,78 7,30
5mx5m 40.000 2,81 6,78
Imx1im 1.000.000 68,22 5,98
0,5m X 0,5 m 4.000.000 271,31 5,69
0,25 M X 0,25 m 16.000.000 1111,33 5,88
100 M X 100 M 100 8,75 5,27
MODFLOW 6

MODFLOW 6 + analytische Losung
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BEGIN options
TIME_UNITS days
END options

BEGIN dimensions
NPER 4

END dimensions

BEGIN perioddata

1.00000000 1 1.00000000
10.00000000 10 1.00000000
10.00000000 10 1.00000000
10.00000000 10 1.00000000

END perioddata

Listing 3.3: Zeitsteuerung Testmodell AEM-Kopplung

Anwendungsfall: Mehrere Brunnen pro Modellzelle

In einer MF6-Zelle wird die Brunnenentnahme mit dem MF6-Paket WEL als ein Wert
abgebildet. Die Pumpraten mehrerer, raumlich in einer Modellzelle liegender Brunnen
erfasst das Modell also nur summarisch. Eine Differenzierung der Einfliisse der einzelnen
Brunnen ist daher nicht moglich. Mit der Kopplung mit TTim ist es aber moglich, beliebig
viele Brunnen pro MF6-Modellzelle abzubilden. Ein Testmodell soll dies verdeutlichen.
Das genutzte Modell hat eine stationdre Stress-Periode zur Etablierung von definierten
Anfangsbedingungen gefolgt von drei instationdren Stress-Perioden. Die Anzahl und
Entnahme-Raten der Brunnen variiert zwischen diesen Stress-Perioden. Listing 3.3 zeigt
die MF6-Eingabedatei fiir die Zeitsteuerung, also fiir das Paket TDIS.

Einige Brunnen sind in mehreren gekoppelten TTim-Modellen erfasst. Ein TTim-Modell
enthélt dabei ein oder zwei Brunnen. Die Anzahl der Brunnen pro MF6-Zelle ist grund-
sdtzlich nicht begrenzt. Listing 3.4 zeigt die Zuordnung der analytischen Brunnen zu
den MF6-Zellen. Mit Hilfe des MF6-Schliisselwortes AUXILIARY lassen sich zusatzliche
Spalten fiir Randbedingungswerte einfiigen. Die Spalte pymf6_analytic enthilt einen
Schalter, ob der Brunnen auch analytisch berechnet werden soll (1) oder nicht (0). Die
Spalte pymf6_well_name speichert MF6 als BOUNDNAMES. Alle Informationen sind zur
Laufzeit fiir die Kopplung verfiigbar.

Fiir die Eingabe der Entnahmeraten mehrerer analytischer Brunnen pro MF6-Modellzelle
kam eine zusétzliche Datei im JSON-Format zum Einsatz. Listing 3.5 zeigt diese Datei.
MF6-Brunnen wie mf _pump1 fiir die zweite Stress-Periode ("1", da Python-Zahlung bei
Null beginnt) modelliert das gekoppelte TTim-Modell mit zwei Brunnen. Die Summe
aller Eintrdge "rate_fraction" pro MF6-Brunnen muss immer eins sein. Das Kopplungs-
programm priift diese Bedingung und bricht bei Nichterfiillung mit einer entsprechenden
Fehlermeldung ab. Fiir die MF6-Brunnen mf _pump3 und mf_pump4 gibt es fiir die Stress-
Periode "1" keinen Eintrag in der JSON-Datei, obwohl diese Brunnen in der MF6-Einga-
be mit pymf6_analytic mit dem Wert 1 als aktive analytische Brunnen gekennzeichnet
sind. Diese MF6-Brunnen haben nur einen entsprechenden analytischen Brunnen. Die
Auflistung in der JSON-Datei ist also nur bei mehreren analytischen Brunnen je MF6-
Brunnen notig.

Die Ergebnisse fiir die instationdren Stress-Perioden sind in den Abbildungen 3.8, 3.9
und 3.10 zusammengestellt.
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3. Hauptteil

BEGIN options

AUXILIARY pymf6_analytic

BOUNDNAMES
END options

BEGIN dimensions

MAXBOUND 4
END dimensions

BEGIN period 2

#layer row col Q
1 2 3 -111
1 6 7 -250
1 3 5 -150
1 7 3 -300

END period 2

BEGIN period 3

#layer row col Q
1 2 3 -217
1 6 7 -250

END period 3

BEGIN period 4

#layer row col Q
1 2 3 -150
1 7 7 -300

END period 4

pymf6_analytic
1

0
1
1

pymf6_analytic
1
1

pymf6_analytic
1
0

pymf6_well_name

mf_pumpil
mf_pump2
mf _pump3
mf_pumpéd

pymf6_well_name

mf_pumpl
mf _pump6

pymf6_well_name

mf_pumpil
mf_pump8

Listing 3.4: Brunnenentnahme mit modifizierter WEL-Datei Testmodell AEM-Kopplung

{
"1II:
{
"mf_pumpl":
[
{"name": "pumpl",
"name": "pump2",
]
3,
"2":
{
"mf_pumpl":
[
"name": "pumpl",
{"name": "pump2",
1,
"mf_pump6":
[
{"name": "pumpil",
{"name": "pump2",
]
},
"3“:
{
"mf_pumpl":
[
{"name": "pumpl",
"name": "pump2",
]
}
}

"coords": [220,
"coords": [270,
"coords": [220,
"coords": [270,
"coords": [620,
"coords": [670,
"coords": [220,
"coords": [270,

120], "rate_fraction":
170], "rate_fraction":
120], "rate_fraction":
170], "rate_fraction":
520], "rate_fraction":
570], "rate_fraction":
120], "rate_fraction":
170], "rate_fraction":

.3},
LT}

.5},

.5}

1),

.9}

.27},
.87}

Listing 3.5: Eingabedatei fiir mehrere Brunnen in einer MF6-Zelle
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Abbildung 3.8.:

2

Abbildung 3.9.: Absenkungen der AEM-Brunnen in Abbildung 3.10.: Absenkungen der AEM-
Stress-Periode 3 Brunnen in Stress-
Periode 4

3.3.3. Analytische Losung fiir Warmeiibergang aus der Atmosphare

Die in Phase 1 dieses Projektes untersuchte analytische Losung fiir den Warmetiber-
gang aus der Atmosphire nach Gleichung 2.3 in Handel et al., 2013 wurde in Python
implementiert. Abbildung 3.11 zeigt eine schematische Darstellung der eindimensionalen
Losung. Die Losung ermdglicht die Abbildung der Ausbreitung von Warme in der
ungeséttigten Zone von der Geldndeoberfldache bis zum Grundwasser. Die Bestandteile
sind Warmekonvektion mit dem Sickerwasser und Warmeleitung (Konduktion). Das
Listing 1 in Anhang B zeigt den vollstandigen Quelltext.

In die Rechnung gehen die in Listing 3.6 gezeigten Variablen ein. Es gibt einige wichtige
Einschrankungen:

* Die Bewegung des Sickerwassers ist eine Vorgabegrofie und wird vom Modell nicht
berechnet.

* Der horizontale Warmetransport wird vernachléssigt.

* Die Transport-Parameter sind homogen iiber das gesamte, modellierte Sediment.

¢ Die rdumliche und zeitliche Diskretisierung sind geeignet zu wéhlen, um die
Stabilitdt der Rechnung zu gewéhrleisten.

Listing 3.7 zeigt die Implementierung des Algorithmus. Um die Ubereinstimmung mit
Gleichung 2.3 aus Héandel et al., 2013 zu zeigen, kam eine Python-Schleife zum Einsatz.
Diese Implementierung dient als Vergleichsgrundlage fiir die weiteren Arbeiten.

Eine derartige Schleife ist fiir einen Kopplungseinsatz aus Laufzeitgriinden nicht geeignet.
Bei einer Kopplung mit der Oberkante eines Grundwassermodells muss fiir jede Modell-
Zelle der obersten, aktiven Schicht des Grundwassermodells fiir jeden Grundwasser-
Modell-Zeitschritt ein eindimensionales Modell erstellt und gerechnet werden. Dafiir
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Abbildung 3.11.: Eindimensionale Abbildung der Warmeausbreitung aus Handel et al., 2013, (Abbildung 3),
Pc — Warme-Konvektion mit dem Sickerwasser, Pp — Warme-Leitung,

ist ein vektorisierter Ansatz mit NumPy wesentlich besser geeignet, da die Rechenzei-
ten damit wesentlich geringer sind. Die Vektorisierung des Algorithmus ist derzeit in
Bearbeitung.

Das Ergebnis der Berechnung ist in Abbildung 3.12 dargestellt. Zu Rechnungsbeginn
hat nur die oberste Schicht die Lufttemperatur von 20°C. Alle anderen Schichten haben
eine Temperatur von 10°C. Im Laufe der Rechnung schreitet die Warmefront langsam
nach unten fort. Sensitivitdtsanalysen zeigen, dass der konvektive Term, also der Warme-
transport tiber das Sickerwasser, schon bei relativ geringen Sickerraten bestimmend ist.
Die Erhohung der Sickerraten muss mit einer entsprechenden Verringerung des Modell-
Zeitschritts einhergehen, um eine stabile Rechnung zu gewihrleisten. Derzeit laufen
Arbeiten zur Umsetzung einer automatischen Anpassung des Modell-Zeitschritts an
diese Stabilitdatsbedingungen.

Temperature Evolution with Depth and Time

Depth (m)
Temperature (°C)

10.0

40 60
Time (days)

Abbildung 3.12.: Ergebnisse der analytischen Losung fiir den Warmetibergang aus der Atmosphére nach
Héndel et al., 2013
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3. Hauptteil

"""Solves 1D heat transport through multiple soil layers.

Parameters:

T : ndarray
Initial temperature matrix (n_time x n_layer) [K]
n_time : int
Number of time steps
n_layer : int
Number of soil layers
d : ndarray
Layer thicknesses [m]
q : ndarray

Percolation water flux [m/s]
Lamda : float
Thermal conductivity [W/m K]

c : float
Volumetric heat capacity [J/m”3 K]
r : float
Bulk density [kg/m~3]
rw : float
Water density [kg/m~3]
cw : float

Water heat capacity [J/kg K]
dt : float
Time step [s]

max_iter : int
Maximum iterations for convergence
max_error : float

Convergence threshold [K]

Returns:
T : ndarray
Temperature distribution [K]

Assumptions:

Transport parameters of the unsaturated zone are vertically and
horizontally homogeneously distributed there is no significant
horizontal transport in the unsaturated zone soil surface

temperature is uniformly distributed for the complete model area
nnn

Listing 3.6: Implementierung der analytischen Losung fiir den Warmeiibergang aus der Atmosphére nach

Héndel et al., 2013 — Beschreibung der Variablen

Phi = np.zeros((n_layer, n_layer))
for i in range(l, n_time):
for j in range(l, n_layer - 1):

# Calculate conductance between layers
Philj, j + 1] = Lamda / (d[j] / 2 + d[j + 1] / 2)
Phil[j - 1, jl = Lamda / (d[j - 11 / 2 + d[j]l / 2)

# Heat flux components

Pc_01 = q[i]l * rw * cw * (T[i - 1, j - 1] - T[i - 1, j1)
PD_01 = Philj - 1, jl * (T[i - 1, j - 11 - T[i - 1, j1)
PD_12 = Phil[j, j + 1] % (T[i - 1, j]1 - T[i - 1, j + 11)

# Temperature update
dT_ij = (Pc_01 + PD_0O1 - PD_12) * dt / (c * r * d[jl)
Tli, jl] = T[i - 1, jl + dT_ij

return T

Listing 3.7: Implementierung der analytischen Losung fiir den Warmetibergang aus der Atmosphére nach

Héndel et al., 2013 — Algorithmus
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3.4. AP 2.2 — Praxisnaher Anwendungsfall zur Evaluierung — Die Fallstudie Kleinbasel

3.4.1. Einleitung und Standortbeschreibung

Als Anwendungsfall wurde ein urban geprégter Teil des Schweizer Kantons Basel-
Stadt (ca. 32 km?) ausgewdhlt; Grund hierfiir ist das Vorhandensein eines gekoppel-
ten Grundwasserstromungs- und Warmetransportmodells (Epting et al., 2013, Mueller
et al., 2018) basierend auf Feflow© (Diersch, 2014). Neben einer Vielzahl an nattirli-
chen thermischen Randbedingungen (Fluss, Atmosphére, geothermischer Gradient) und
offensichtlichen anthropogenen Einfliissen (also geothermische Anlagen) enthilt das Mo-
dellgebiet auch weitere thermisch relevante Strukturen, wie beispielsweise Tiefgaragen,
Tunnel und Keller. Daher eignet es sich sehr gut fiir die Validierung der Entwicklungen
in ModSimple — Phase 2. Das Modell wurde durch die Arbeitsgruppe ,, Angewandte und
Umweltgeologie” der Universitdt Basel, vertreten durch den wissenschaftlichen Beirat
PD Dr. Jannis Epting, zur Verfligung gestellt.

Im Rahmen der Arbeiten erfolgte auch eine Ertiichtigung des Modells (Binder et al., 2025),
um eine optimale Nutzung sicherzustellen. Nachfolgend sei der Standort stichpunktartig
beschrieben: Der oberflichennahe Kiesgrundwasserleiter ist bis zu 38 m machtig und
besteht hauptsachlich aus fluvialen Lockersedimenten, die von den lokalen Fliissen
(Rhein, Birs, Wiese und Birsig) abgelagert wurden. Dieser hoch durchlédssige Kiesgrund-
wasserleiter wird von schluff- und tonreichen Sedimenten unterlagert (Aquiclude), die
als hydraulisch irrelevante, aber thermisch relevante Systeme fungieren (Huggenberger
& Epting, 2011). Die Modelloberkante wurde direkt aus digitalen Hohenmodellen (2 x
2 m? Auflésung) und Echoloten des Rheins abgeleitet, wihrend das Ubergangsniveau
zwischen dem Aquifer und der Aquiclude auf einem bestehenden geologischen Modell
(Dresmann et al., 2013) basiert. Die Daten zum Grundwasserspiegel und zur Grundwas-
sertemperatur stammen aus dem Langzeitiiberwachungsprogramm der Kantone Basel-
Stadt und Basel-Landschaft. Die Flusspegel und -temperaturen des Rheins wurden vom
Bundesamt fiir Umwelt (BAFU) und teilweise vom Tiefbauamt Basel-Landschaft (TBA
BL) beigesteuert. Basel-Stadt hat ein geméfiigtes ozeanisches Klima (Mueller et al., 2018)
mit monatlichen Lufttemperaturen zwischen -2,2 und 23,2 °C (Mittelwert: 11,3 °C) und
gilt als stadtische Warmeinselregion (unter anderem Mueller et al., 2018). Der mittlere
Jahresniederschlag betrdgt rund 820 mm.

3.4.2. Vorbereitung des Transfers von FEFLOW nach MODFLOW

Das eigentliche Modellgebiet umfasst den Grofiteil des Regionalmodells fiir den Bereich
,Kleinbasel", welches rechtsseitig des Rheins liegt. Die Abbildung 3.14 zeigt den zugeho-
rigen Kartenausschnitt. Basierend auf dieser Begrenzung wurden Modellinformationen
aus dem FEFLOW-Modell ausgeschnitten. Dies umfasste insbesondere:

¢ grundlegende Modellgeometrie, das heifst Modell-Oberfliche, Modell-boden, An-
zahl und Lage der Berechnungslayer

¢ Form des Berechnungsgitters (Lage der Nodes und FE-Elemente)

* hydraulische Leitfdhigkeiten in allen Raumrichtungen (Kx, Ky, Kz)

e grundlegende Transportparameter wie Porositits- und Dispersionswert

¢ thermisch relevante Transportparameter wie Warmeleitfahigkeit und Warmekapa-
zitat
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Abbildung 3.13.: Fallstudie — Lage der Stadt Basel in der Schweiz (Kartenquelle: Medienarchiv Wikimedia
Commons, Basel nachtréglich rot hervorgehoben)

¢ thermische und hydraulische Randbedingungen inklusive regionaler Zufluss, geo-
thermischer Gradient, Austausch mit der Atmosphire (Lufttemperaturen, Aus-
tauschraten); Fluss-Grundwasser-Interaktionen (Flusstemperaturen und Wasser-
stinde; Austauschraten), punktuelle Nutzerdaten (unter anderem Entnahmeraten
an geothermischen Anlagen inklusive deren Raumkoordinaten)

¢ Beobachtungsdaten an Messpunkten sowie deren Positionen (offizielle Grundwas-
ser-beobachtungsmessstellen im Stadtgebiet und Umland)

Das ausgewidhlte MODFLOW-Modellgebiet ist hierbei etwas kleiner als das bestehende
FEFLOW-Modellgebiet, sodass Randbedingungsinformationen zum Teil neu definiert
werden mussten. Hierzu wurden Modellsimulationsdaten von FEFLOW im Randbereich
des Ausschnittes ausgelesen und dann als neue Randbedingungen des regionalen Zu-
stroms (Dirichlet-Randbedingung) interpretiert. Das verkleinerte Modellgebiet enthilt
alle fiir das hiesige Projekt interessanten Randbedingungsarten. Technisch erfolgte die
Ubertragung zum einen {iber standardisierte Geoobjekte (GIS-Shapefiles), zum anderen
iiber tabellarisch strukturierte ASCII-Textdateien. Hierfiir wurde die in FEFLOW imple-
mentierte Export-Funktion genutzt. Im Anschluss erfolgte dann eine Umwandlung in
MODFLOW-kompatible Informationen mittels einer Reihe an Python-Skripten. Diese
zusétzliche Umwandlung wurde notwendig, da FEFLOW auf einer kombinierten Node-
und Element-basierten Informationsspeicherung basiert, MODFLOW hingegen auf einer
rein Element-basierten Variante.
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Abbildung 3.14.: Fallstudie Kleinbasel — Modellausschnitt (Quelle Geodaten: Forschungsgruppe
~Angewandte und Umweltgeologie — AUG” der Universitat Basel)

3.4.3. Automatisierter Aufbau des MF6-Modells mit feflowtomf6

Die Umwandlung des FEFLOW-Modells in ein MF6-Modell ist aufgrund der teilweise
sehr unterschiedlichen Modell-Konzepte und Datenstrukturen komplex. Daher ist eine
manuelle Umwandlung der Informationen aus FEFLOW in MF6-Eingabe-Dateien nicht
praktikabel. Das hier neu entstandene Python-Paket feflowtomf6 automatisiert das
Einlesen der FEFLOW-Daten, die Umwandlung und den Abgleich der Datenstrukturen
und das Erzeugen der MF6-Eingabe-Dateien. Derzeit enthélt feflowtomf6 33 Python-
Dateien mit insgesamt circa 4500 Zeilen objekt-orientiertem Code. Die Steuerung der
Erstellung der MF6-Eingabe-Dateien lduft {iber eine umfangreiche Datei im ini-Format.
Die Angaben sind in Gruppen eingeteilt, die Pfade zu Eingabe- und Ausgabe-Dateien
sowie viele andere Steuerinformationen enthalten.

Es hat sich gezeigt, dass fiir die Entwicklung des Konvertierungswerkzeugs viele Modell-
Laufe notig sind. Die Entwicklung erfolgte mit schrittweiser Hinzunahme von Modellda-
ten. Die meisten der Steuervariablen, wie die Pfade der Datenquellen und die relativen
Pfade der MF6-Eingabe-Dateien, dndern sich zwischen den Modellldufen nicht. Daher
liegen die Steuerdaten in zwei Dateien vor: eine Basis-Steuerdatei hat circa 225 Zeilen
mit allen Angaben und eine Projekt-Steuer-Datei mit den fiir den jeweiligen Modelllauf
spezifischen Informationen.

Listing 3.8 zeigt ein Beispiel fiir eine Projekt-Steuer-Datei. Bei einem Modelllauf verei-
nigt feflowtomf6 beide Dateien, wobei die Angaben in der Projekt-Steuer-Datei die in
der Basis-Steuer-Datei tiberschreiben. Durch den Einsatz von Interpolation lassen sich
Pfade flexibel deklarativ angeben. Listing 3.9 zeigt einen Ausschnitt aus einer Basis-
Steuer-Datei. Die Variable root_base_path enthilt einen absoluten Pfad, den der Eintrag
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# Model without river control
# River SSM is off
# No Buildings CTP

[names]
model_name = esl_narea

[options]

riv_ssm = False

ctp = False

set_river_temps = False
river_heat_transfer_area = False

[files]
explanation_file = esl_control_ctp_off_no_area.md

Listing 3.8: Steuerungsdatei fiir einen MF6-Lauf mit Umwandlung von FEFLOW-Daten

model_path = ${root_base_path}/models/${names:model_name} nutzt. Hier kommt
names :model_name aus dem Abschnitt [names] aus der Projekt-Steuer-Datei. Dies funk-
tioniert, weil die Interpolation erst nach dem Zusammenfiigen beider Steuerdateien
erfolgt.

[paths]
root_base_path = /absolute/path/to/Modellgebiet_Basel/

model_path = ${root_base_path}/models/${names:model_name}

Listing 3.9: Ausschnitt aus der Basis-Steuerungsdatei fiir die Umwandlung von FEFLOW-Daten

Listing 3.10 zeigt die programmtechnische Umsetzung der Vereinigung der Steuerdateien.
Dieses sich an der Vererbung orientierende Vorgehen macht die Nutzung der Steuerda-
teien fiir viele, nur leicht voneinander abweichende Szenarien wesentlich praktikabler als
das Kopieren aller Steuerdaten fiir ein Szenario.

config = Config(
config_file_name=’config_esl_control_ctp_off_no_area.ini’,
base_config_file_name=’base_config.ini’)

Listing 3.10: Vereinigung der Konfigurationsinformationen

Waéhrend der schrittweisen Entwicklung von feflowtomf6 war es notig, die Daten sehr
haufig einzulesen. Die Umwandlung der groflen Datenmengen nimmt Zeit in Anspruch.
Um die Laufzeiten zu reduzieren, kam Caching zum Einsatz. Durch Zwischenspeichern
von teil-verarbeiteten Daten in effizienten Formaten wie HDF5 und in einer Sqlite3-
Datenbank hat sich die Laufzeit fiir viele Aufgaben von 30 und mehr Minuten auf einige
Sekunden reduziert.

Die Entwicklung von feflowtomf6 erfolgte schrittweise. Wichtige Entwicklungsphasen
fiir einen Schritt waren:

¢ Programmierung von Leseroutinen fiir FEFLOW-Daten-Formate
¢ Umwandlung der gemischt knoten- und element-basierten in rein element-basierte
Daten
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¢ Erzeugung der MF6-Modell-Geometrie
¢ Export der Randbedingungen fiir das MF6-Stromungsmodell
¢ Export der Randbedingungen fiir das MF6-Warmetransportmodell

Unterstiitzung der Modellauswertung

Im Lauf der Unmwandlung des FEFLOW-Modells in ein MF6-Modell waren viele Mo-
dellldufe notig. Durch das Ein- oder Ausschalten von einzelnen Randbedingungen, das
Belegen von Zeitreihen mit konstanten Werten und anderen Variationen ist es moglich,
die entscheidenden Einfliisse auf die Modellergebnisse zu untersuchen. Dieses Vorgehen
fiihrt zu vielen Modell-Szenarien, deren Ergebnisse ausgewertet werden miissen. Dabei
ist immer ein Vergleich mit den Ergebnissen der FEFLOW-Rechnung nétig. Als Zielwerte
kommen vor allem die Grundwasserstdnde und -temperaturen in Frage.

Abbildung 3.15 zeigt die mit feflowtomf6 erzeugte HTML-Datei mit der Ubersicht von
Ergebnissen fiir ein Modell-Szenario. Die MF6-Rechnung und die Erzeugung der Datei
erfolgt mit einem Befehl ohne weitere Nutzer-Interaktion. Damit lassen sich mehrere
Rechnungen gleichzeitig starten, deren Ergebnisse dann sofort aufbereitet zur Auswer-
tung zur Verfiigung stehen.

Der erkldrende Text stammt aus der Markdown-Datei, die im Eintrag explanation_file
in der Sektion [files] der in Listing 3.8 gezeigten Projekt-Steuer-Datei steht. Das Mark-
down-Format erlaubt es, die Erlduterungen mit Tabellen und Abbildungen anzureichern.
Die acht aufgelisteten Ergebnisse sind Links zu Animationen.

Ergebnisse Modellgebiet Basel - Ubersicht
Ungesteuerter Lauf mit SSM fiir den Fluss ohne CTP
Der Fluss ist nicht mit pymf6 gesteuert. Das CTP-Package ist ausgeschaltet. Das ESL-Package ist angeschaltet

esl = True
riv_ssm = True
ctp = False

« CTP - Constant Temperature Package
+ ESL - Energy Source Loading Package
+ SS5M - Source and Sink Mixing Package

Ergebnisse Rechnung mit MODFLOW 6 - Grundwasserstinde

Ergebnisse Rechnung mit MODFLOW 6 - Grundwassertemperaturen
Ergebnisse Rechnung mit FEFLOW - Grundwasserstiinde

Ergebnisse Rechnung mit FEFLOW - Grundwassertemperaturen
Unterschicde MODFLOW 6 und FEFLOW - Grundwasserstiinde
Unterschiede MODFLOW 6 und FEFLOW - Grundwassertemperaturen
Gegenilberstellung MODFLOW 6 und FEFLOW - Grundwasserstiinde
Gegeniiberstellung MODFLOW 6 und FEFLOW - Grundwassertemperaturen

© Copyright 2025 by hydrocomputing

Abbildung 3.15.: Ergebnistibersicht fiir ein Modell-Szenario, Links fiihren zu Animationen mit raumlich
verteilten Werten

Abbildung 3.16 zeigt ein Beispiel fiir eine dieser Animationen fiir eine der 15 Schichten.
Jede Animation besteht aus 21 Zeitschritten und zeigt die Werte in Intervallen von 9o Ta-
gen fiir den gesamten Modellzeitraum von 1825 Tagen. Diese Intervalle wurden gewéhlt,
weil die Ergebnisse des FEFLOW-Modells in go-Tage-Schritten zur Verfligung standen.
Die Animationen sind fiir die Auswertung dufserst niitzlich, da sie viele Informationen
kondensiert, aber trotzdem verstandlich darstellen kénnen. Um die gleichen Informatio-
nen mit statischer Darstellung auszuwerten, miisste sich ein Modellierer fiir ein Szenario
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2520 Abbildungen ansehen (8 Ergebnis-Arten x 15 Schichten x 21 Zeitschritte = 2520
Abbildungen). Das ist nicht praktikabel.

Werte fiir Schicht 8

Abbildung 3.16.: Beispiel fiir eine Animation, hier Gegentiberstellung des zeitlichen Ablaufs der
Grundwasserstinde im FEFLOW- und MF6-Modell

3.4.4. Gegeniiberstellung der in FEFLOW und MODFLOW realisierten
Grundwasserstromungsmodelle

Eigenschaften des Stromungsmodells in MODFLOW 6

Tabelle 3.6 enthilt alle MF6-Pakete, die fiir das Stromungsmodell nétig sind. Tabelle 2
in Anhang C.1 stellt alle fiir das erstellte Modell verwendeten MF6-Pakete und die
konkrete Nutzung zusammen. MF6 arbeitet mit sogenannten Stress-Perioden. Fiir jede
Anderung von Randbedingungswerten erforderten dltere MODFLOW-Versionen eine
neue Stress-Periode. MF6 unterstiitzt dieses Konzept weiterhin. Alternativ ist es aber
moglich, mit Zeitreihen (time series) zu arbeiten. Dieser Ansatz kam hier zum Einsatz.
Das Modell hat eine Stress-Periode mit 1825 Tagen. Die Werte fiir die Randbedingungen
fiir vorgegebene Grundwasserstande (CHD), Flusswasserstande (RIV), Grundwasser-
Neubildung (RCH) und die Brunnenentnahmen (WEL) sind als Zeitreihen mit taglichen
Werten in das Modell eingegangen. Fiir das Warmetransport-Modell haben alle diese
Randbedingungen tdgliche Temperaturwerte.

Abbildung 3.17 zeigt die rdumliche Verteilung der Randbedingungen. Die Diskretisierung
ist ebenfalls dargestellt. Das Modell hat am nordlichen und 6stlichen Rand zahlreiche
inaktive Zellen. Insgesamt sind von den 143.865 Modell-Zellen, die beim Ausschneiden
des Teilmodells entstanden sind, 28.920 inaktiv. Das entspricht circa 20 Prozent. Aller-
dings sind viele der inaktiven Zellen klein. Die inaktiven Zellen waren nétig, da die
Export-Routinen fiir verschiedene Modell-Eigenschaften leicht unterschiedliche Begren-
zungen anwenden. Daher war es notig, die Umhiillende des Gebietes zu nutzen, in
dem fiir alle Zellen alle Eigenschaften vorliegen. Die dufieren Randbedingungen muss-
ten entsprechend innerhalb dieser Umbhiillenden liegen. Daraus resultiert die Lage der
CHD-Randbedingungen. Die Brunnen liegen in sehr kleinen Zellen. Daher ist um jeden
Brunnen ein Kreissymbol mit Beschriftung angebracht, das wesentlich grofer als die
Modellzelle der Randbedingung WEL ist. Das Modell hat 15 Schichten mit jeweils 9591
Zellen, von denen jeweils 7663 aktiv sind.
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Tabelle 3.6.: MF6-Pakete fiir das Stromungsmodell

| Akronym | Package | Nutzung \
CHD Constant- rdaumliche Zuordnung der Grundwasserstands-Zeitreihen
Head am Modellrand
DIS Structured raumliche Diskretisierung in Dreieckselemente, gleich fiir
Discretization | alle Modell-Schichten
IMS Specified Modell-Komplexitat ,,complex” (lineare und nicht-lineare
Complexity Variablen fiir die Gleichungslosung)
NAM Simulation zentrale Steuerdatei fiir Simulation
Name File
NPF Node Proper- | raumliche Verteilung de hydraulischen Leitfihigkeit des
ty Flow Grundwassers
OoC Output Con- | Spezifikation der Speicherzeitpunkte von Wasserstand,
trol Temperatur und Volumenbilanzen
RCH Recharge raumliche Zuordnung der Grundwasser-Neubildungs-
Zeitreihen am oberen Modellrand
RIV River rdaumliche Zuordnung der Wasserstands-Zeitreihen des
Rheins sowie Hohe und Durchldssigkeit der Flusssohle
STO Storage konstante Werte fiir den spezifischen Speicherkoeffizienten
und die effektive Porositat
TDIS Temporal Dis- | eine Stress-Periode, zeitliche Variabilitat durch Zeitreihen
cretization von Randbedingungswerten
WEL Well rdumliche Zuordnung der Entnahme-Raten-Zeitreihen der
Brunnen (negative Werte bedeuten Entnahme, positive
Werte Infiltration)

Vergleich der Simulationsergebnisse

Abbildung 3.18 zeigt einen Vergleich der mit MF6 und FEFLOW berechneten Grund-
wasserstdnde fiir die Modellschicht 8 zum Ende des Berechnungszeitraums. Die Abwei-
chungen sind gering. MF6 kann die Berechnungsergebnisse von FEFLOW innerhalb zu
erwartender Abweichungen reproduzieren.

Abbildung 3.19 zeigt die Differenz der berechneten Grundwasserstinde beider Mo-
delle fiir die gleiche Schicht und den gleichen Zeitpunkt wie Abbildung 3.18. Es gibt
einige Zellen mit grofseren Abweichungen. Diese sind wahrscheinlich auf numerische
Abweichungen in der FEFLOW-Rechnung zuriickzufiihren, da die Wasserstande nicht

physikalisch begriindet sind.

3.4.5. Gegeniiberstellung des Warmetransportmodells zwischen FEFLOW und
MODFLOW

Eigenschaften des Warmetransportmodells in MODFLOW 6

Das Warmetransportmodell baut auf dem Stromungsmodell auf und nutzt die gleiche
rdumliche und zeitliche Diskretisierung.
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Abbildung 3.17.: Diskretisierung und Randbedingungen des MF6-Modells fiir Kleinbasel

Tabelle 3.7 enthilt alle MF6-Pakete, die fiir das Warmetransportmodell nétig sind. Ta-
belle 2 stellt alle fiir das erstellte Modell verwendeten MF6-Pakete und die konkrete
Nutzung zusammen.

Vergleich der Simulationsergebnisse

Abbildung 3.20 zeigt einen Vergleich der mit MF6 und FEFLOW berechneten Tempera-
turverteilungen des Grundwassers fiir die Modellschicht 8 zum Ende des Berechnungs-
zeitraums. Die Abweichungen sind betrdchtlich. MF6 kann die Berechnungsergebnisse
von FEFLOW nicht in akzeptablen Grenzen reproduzieren.

Abbildung 3.21 zeigt die Differenz der berechneten Temperaturverteilungen des Grund-
wassers beider Modelle fiir die gleiche Schicht und den gleichen Zeitpunkt wie Abbil-
dung 3.20. Hier zeigen sich ebenfalls betrachtliche Abweichungen. Die Abweichungen
in den Ergebnissen sind auf Unterschiede in der Abbildung der Prozesse in beiden
Modellen zuriickzufiihren.

Es sind also weitere Anpassungen notig. Der folgende Abschnitt beschreibt diese und
geht auf die Besonderheiten der Randbedingungen ein.
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Groundwater level comparison of MODFLOW 6 and FEFLOW for layer 8 at 1825 days (m)
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Abbildung 3.18.: Vergleich der Grundwasserstdnde der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-Modell,
Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825

3.4.6. Technische Erlauterungen zur Implementierung einer thermischen Cauchy-
Randbedingung im Groundwater Energy Module von MODFLOW 6

Arten von Randbedingungen

Randbedingungen (RB) sind spezielle Merkmale eines numerischen Modells, die fiir die
Losung der Randwertprobleme eben dieser Modelle erforderlich sind. Ein Randwertpro-
blem ist im Allgemeinen ein System von Differentialgleichungen, das in einem Bereich
gelost werden muss, an dessen Rand eine Reihe von Bedingungen bekannt ist. Eine
Simulation von Grundwasserstromung und/oder Transport im Grundwasser ohne Defi-
nition von mindestens einer RB ist zwar technisch unter Umstdanden moglich, liefert aber
uneindeutige Ergebnisse. Das korrekte Setzen von RB unter Beriicksichtigung des realen
Verhaltens ist daher essenziell. An der Grenze der Modellregion kdnnen verschiedene
Arten von RB definiert werden (Hinweis: innerhalb der Modellregion spricht man von
Quellen und Senken). Im Grundwasserbereich werden insbesondere die Dirichlet-, die
Neumann- und die Cauchy-RB angewendet. Die Dirichlet-RB (auch als RB 1. Art bekannt)
gibt den Wert einer Prozessvariablen entlang der Grenze des Modellbereichs an, beispiels-
weise den Wert der Grundwassertemperatur und/oder des Grundwasserspiegels. Die
Neumann-RB (RB 2. Art) gibt die Werte an, die die Ableitung der Prozessvariablen an der
Grenze des Modells annimmt. Beispiele hierfiir sind der Wasser- und/oder Stofffluss in
den/aus dem Bereich. Ein Sonderfall ist die No-Flow-RB (also die normale Modellgrenze
ohne besondere Definition einer RB), die ebenfalls eine Neumann-RB ist. Die Cauchy-
RB (RB 3. Art) ist schliefillich eine mathematische Bedingung sowohl fiir die obigen
Prozessvariablen als auch fiir deren Ableitungen. Sie impliziert dort die Auferlegung
von zwei RB gleichzeitig (Cauchy-RB = Dirichlet-RB + Neumann-RB). Es sei darauf
hingewiesen, dass beispielsweise Brunnen-Objekte, obwohl innerhalb der Modellregion
platziert, trotzdem als RB angesehen werden konnen, da diese durch die beispielsweise
Wasserentnahme oder -injektion einen Ubergang zwischen ,innerhalb des Modells” und
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Abbildung 3.19.: Unterschiede der Grundwasserstande der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-Modell,
Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825

,aufserhalb des Modells” erzeugen.

Bisherige Einschrankungen seitens MODFLOW 6 im Bereich thermischer
Randbedingungen

Die Fallstudie Basel nutzt eine Vielzahl an Randbedingungen sowohl fiir die Strémungssi-
mulation als auch fiir die Darstellung des Warmetransportes. Hierzu zihlt beispielsweise
der thermische Austausch zwischen den Oberflichengewissern (insbesondere der Rhein
als systemkontrollierendes hydrologisches Objekt, aber auch dessen Nebenfliisse Wiese,
Birs und Birsig) und dem Untergrund. Der Austausch erfolgt sehr dhnlich zum Prozess
des hydraulischen Austausches (also Wasserfluss) durch die geringdurchlidssige Kolma-
tionsschicht, wie dieser in MODFLOW 6 auch integriert ist. Der Unterschied liegt in
der Prozessvariablen sowie den entsprechend anderen thermischen statt hydraulischen
Materialeigenschaften. MODFLOW 6 inklusive GWE unterstiitzt den thermischen Aus-
tausch nur indirekt (zum Zeitpunkt des Berichtes) — sowohl thermische Dirichlet-RB
als auch Neumann-RB sind moglich und konnen auch allgemein eingesetzt werden. Es
konnen also feste Grundwassertemperaturen (auch zeitlich variabel) definiert werden
als auch bekannte Warmestrome. Dariiber hinaus sind auch eine Art von Cauchy-RB
moglich, jedoch nur fiir ausgewihlte Teilpackages von GWE; eine allgemeine Nutzung
hingegen nicht. Fiir einen vollstindigen Transfer des FEFLOW-Modells nach MODFLOW-
6 ist diese Art von Randbedingung unabdingbar. Somit ist es notwendig, hierfiir einen
technischen Workaround zu schaffen. Dieser Workaround muss es ermoglichen, analog
zu den Moglichkeiten von FEFLOW:

1. eine Zeitreihe an Oberflachenwasser-Temperaturen eingeben zu konnen,

2. die im Modell vorliegende, aktuell berechnete Grundwassertemperatur wahrend
des Modelllaufs auszulesen,

3. darauf basierend den Warmestrom zwischen Oberflachenwasser und Grundwasser
zu berechnen, und

4. diesen Warmestrom wiahrend des aktuellen Modelllaufs direkt anzuwenden.

34



3. Hauptteil

Tabelle 3.7.: MF6-Pakete fiir das Warmetransportmodell

| Akronym | Package | Nutzung

ADV Advection Losungsschema fiir Advektion ,upstream”

CND Conduction konstante Werte fiir Dispersion und thermische Leitfahig-
and Dispersi- | keit des Wassers, konstanter Wert pro Modellschicht fiir
on die thermische Leitfdhigkeit des Grundwasserleitermateri-

als

CTP Constant Tem- | rdumliche Zuordnung der Grundwassertemperatur-
perature Zeitreihen am Modellrand

ESL Energy Source | konstante Energiequelle am unteren Modellrand, bei
Loading einigenTest-Szenarien konstante Energiequelle aus dem

Rhein

EST Energy Stora- | Werte fiir das Grundwasserleitermaterials, konstante Po-
ge and Trans- | rositidt und Dichte, konstanter Wert fiir obersten 11 und
fer unterste 4 Modellschicht fiir die Warmekapazitat

GWFGWE | Exchanges Kopplung der Stromungs- und Warmetransportmodelle

IC Initial Conditi- | rdumliche Verteilung der Anfangstemperaturen des Grund-
ons wassers

IMS Specified Modell-Komplexitit ,,complex” (lineare und nicht-lineare
Complexity Variablen fiir die Gleichungslosung)

ocC Output Con- | Spezifikation der Speicherzeitpunkte von Wasserstand,
trol Temperatur und Volumenbilanzen

SPC Stress Pack. rdaumliche Zuordnung der Temperatur-Zeitreihen der
Component 1 | Infiltrations-Brunnen

SPC Stress Pack. rdumliche Zuordnung der Temperatur-Zeitreihen der
Component 2 | Grundwasserneubildung

SPC Stress Pack. rdumliche Zuordnung der Temperatur-Zeitreihen des
Component 3 | Rheins

SSM Source and Zuordnung zu den SPC-Dateien zu den Randbedingungs-
Sink Mixing namen

Dies wurde im Projekt unter Zuhilfenahme des zuvor beschriebenen Kopplungsansat-
zes verwirklicht (ndchster Abschnitt). Identisch ist zu verfahren bei der thermischen
Implementierung von Gebduden sowie des Austausches mit der Atmosphare.
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Groundwater temperature comparison of MODFLOW 6 and FEFLOW for layer 8 at 1825 days (°C)
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Abbildung 3.20.: Vergleich der Grundwassertemperaturen der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-Modell,
Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825, ohne Implementierung / Anpassung der Cauchy-RB

16 Groundwater temperature difference (MF - FEFLOW)) for layer 8 at 1825 days (°C)
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Abbildung 3.21.: Unterschiede der Grundwassertemperaturen der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-
Modell, Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825, ohne Implementierung / Anpassung der
Cauchy-RB
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Implementierung einer thermischen Cauchy-Randbedingung mit pymf6

Listing 2 in Anhang C.3 zeigt die vollstdndige Implementierung der thermischen Cauchy-
Randbedingung am Beispiel der thermischen Beriicksichtigung des Flusses Rhein. Lis-
ting 3.11 zeigt den Beginn der Definition der Klasse RiverController. Wichtig ist hier die
Ubergabe des Namens der Randbedingung mit bc_name="riv_0’. Das zentrale Element
ist die Instanz der Klasse pymf6.mf6.MF6, die als self.mf6 gespeichert ist.

class RiverController:
"""River controller for temperature transfer with CAUCHY BC."""

def __init__(self, config, mf6, bc_name=’riv_0’):
self.config = config
self .mf6 = mf6 # instance of pymf6.mf6.lMF6
self.bc_name = bc_name

Listing 3.11: Implementierung der Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6 — Nutzung von
pymf6.mf6.MF6

Der Austausch der Warme zwischen Fluss-Randbedingung und Grundwasser erfolgt in
der Methode set_heat_flux, die in der Klasse RiverController definiert ist. Listing 3.12
zeigt diese Methode. Zum Testen ist es moglich, eine feste Rate rate zu nutzen. Wenn
keine Rate tibergeben wird, wird diese aus der Temperatur-Differenz zwischen Fluss
und Grundwasser sowie der Warme-Transfer-Rate berechnet. Die raumlich verteilten
Werte fiir diese Rate stammen aus den Daten des FEFLOW-Modells. Diese sind von der
Austauschrichtung abhéngig. Je nachdem, ob das Wasser vom Grundwasser zum Fluss
oder umgekehrt fliefit, kommt ein anderer Wert zum Einsatz. Die Rate tiberschreibt dann
die Werte des Pakets ESL (Energy Source Loading) fiir die Flusszellen.

def set_heat_flux(self, rate=None, rate_factor=1):
nnn

Set new heat flux value for river cells.

rate = phi x (T_riv - T_gw)

rate can be supplied as constant for testing purposes.
nnn

if rate is None:

t_gw = self.gwe.X[self.riv_layers, self.river_cell_ids]
rate = (

self.current_heat_transfer

* (self.river_temperature - t_gw)

)
if self.muliply_area:
rate *= self.areas
values = self.gwe.esl.get_advanced_var (’BOUND’)
values[self.river_coords_mask, 0] = rate * rate_factor
self.gwe.esl.set_advanced_var (’BOUND’, values)

Listing 3.12: Implementierung der Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6 — Warmeaustausch

Listing 3 in Anhang C.3 zeigt das vollstindige Programm zur Nutzung der Implementie-
rung der thermischen Cauchy-Randbedingung. Der entscheidende Teil ist in Listing 3.13
nochmals dargestellt. Bei der Instanziierung von MF6 schaltet do_solution_loop=False
den Durchlauf der Losungsschleife aus. Dies ist derzeit noch noétig, um das in Ab-
schnitt 3.1.2 beschriebene Problem der Nicht-Beriicksichtigung von Zeitschritt-Eingaben
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zu vermeiden. Nach der Instanziierung von RiverController erfolgt der Austausch in

der Zeitschritt-Schleife bei jedem Zeitschritt-Beginn model.state == states.timestep_start.

def run_controlled(
model_name,
base_config_file_name=BASE_CONFIG_FILENAME,
control_transfer=True,
constant_rate=None,
rate_factor=1,

"""Run MF6 controlled."""
config_file_name = _make_config_file_name(model_name)
config = Config(
config_file_name, base_config file_name=base_config_file_name
)
start = default_timer ()
mf6 = MF6(sim_path=config.paths.model_path, do_solution_loop=False)
loop = mf6.model_loop ()
riv_controller = RiverController (config, mf6)

for model in loop:
if model.state == states.timestep_start:
if control_transfer:
riv_controller.set_heat_flux(
constant_rate, rate_factor=rate_factor

)

Listing 3.13: Nutzung der Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6

Einfluss der neuen thermischen Cauchy-Randbedingung

Die Berechnungen mit der thermischen Cauchy-Randbedingung ergaben Anderungen
in den Ergebnissen. Die Implementierung dieser neuen Randbedingung konnte also
die Funktionalitdt von MF6 erweitern. Abbildung 3.22 zeigt die Temperaturverteilung
im Vergleich mit denen der FEFLOW-Simulation. In Abbildung 3.23 sind die gleichen
Informationen als Differenz dargestellt. Abweichungen sind immer noch signifikant. Die
Nutzung der thermischen Cauchy-Randbedingung nur fiir den Fluss reicht nicht aus,
um mit der MF6-Warmetransport-Rechnung die Ergebnisse von FEFLOW in fiir die
praktische Anwendung sinnvollen Grenzen zu reproduzieren.

Sowohl die Gebdudestrukturen als auch der Kontaktbereich zwischen Atmosphére und
Untergrund sind ebenfalls mit einer Cauchy-Randbedingung auszustatten — dies ist in
Vorbereitung. Die Implementierung kann in Anlehnung an die obige Definition der Fluss-
Randbedingung erfolgen.

Weitere Verbesserung der Abbildung des Warmetransports

Ein weiterer Unterschied zwischen FEFLOW und MF6 ist die Abbildung der unge-
sdttigten Zone in Bezug auf den Warmetransport. Die obersten Modellschichten sind
ungeséattigt. FEFLOW rechnet diese mit der Richards-Gleichung. In MF6 werden un-
gesdttigte Schichten nicht berechnet. Die Grundwasser-Neubildung wird der obersten
gesittigten Modellschicht zugewiesen. Damit wird die Temperatur des Bodenwassers
sofort fiir das Grundwasser wirksam. Die zeitliche Verzogerung, die die ungesittigte
Zone erzeugt, entfallt.
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Groundwater temperature comparison of MODFLOW 6 and FEFLOW for layer 8 at 1825 days (°C)
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Abbildung 3.22.: Vergleich der Grundwassertemperaturen der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-Modell
mit thermischer Cauchy-Randbedingung, Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825, mit
Implementierung des Flusses als thermische Cauchy-RB.

Auf die Berechnung der Grundwasser-Stromung hat dieser Unterschied keinen signifi-
kanten Einfluss, da die ungesittigte Zone die Neubildung zeitlich vergleichméafigt. Beim
Wairmetransport spielt die zeitliche Verteilung eine grofiere Rolle, da die Schwankungen
der Lufttemperatur zwischen Sommer und Winter relativ hoch sind.

Hier kann die Kopplung der in Abschnitt 3.3.3 erlduterten analytischen Losung zum
Einsatz kommen. Die Kopplung ist derzeit in Vorbereitung. Der hier verfolgte Ansatz baut
fiir jede MF6-Modellzelle, die Grundwasser-Neubildung erhilt, ein eindimensionales,
analytisches Modell auf, das den in Listing 3.7 gezeigten Algorithmus umsetzt. Prinzipiell
ist dieser Ansatz mit pymf6 gut umsetzbar. Da der zeitliche Aufwand der Umwandlung
des FEFLOW-Modells in ein MF6-Modell wesentlich hoher war als erwartet, konnte diese
Kopplung der analytischen Losung fiir den Warmeiibergang aus der Atmosphére noch
nicht fertiggestellt werden.

Dartiber hinaus ist auch anzumerken, dass im Rahmen dieses Projektes nur ein Teilbe-
reich von Kleinbasel modelliert wurde. Entsprechend andere Randbedingungspositionen
werden im Vergleich zum grofseren FEFLOW-Modell verwendet. Das heifst, es erfolgte
ein Vergleich von Simulationsergebnissen von geometrisch verschiedenen Modellen. Dies
kann durchaus zu leichten Unterschieden in den Ergebnissen fiihren. Noch bestehen-
de Abweichungen im Bereich bis zu ca. 0,5 Kelvin in beide Richtungen lassen sich so
erklaren (Hinweis: geschatzter Wert basierend auf bisherigen Erfahrungen im Umgang
mit Warmetransportmodellen). Eine nochmalige Neuerstellung eines im Umfang zum
FEFLOW-Modell identischen MF6-Modells war aus Kapazititsgriinden im Projekt sowie
aus Griinden der Datenverfiigbarkeit nicht moglich. MF6 und FEFLOW verwenden
zudem verschiedene Gleichungsloser, welche ebenfalls zu (vergleichsweise kleinen) Dis-
krepanzen fithren konnen. Insgesamt besteht also noch technischer Verbesserungsbedarf,
dennoch kann der Transfer in Grundziigen als erfolgreich gewertet werden.
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Abbildung 3.23.: Unterschiede der Grundwassertemperaturen der Rechnungen mit FEFLOW und MFé6-
Modell mit thermischer Cauchy-Randbedingung, Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825, mit
Implementierung des Flusses als thermische Cauchy-RB.

3.5. AP 3 — Erstellung einer zugehorigen Programmdokumentation und Schulungen

3.5.1. Dokumentation

Die Dokumentation fiihrt den Nutzer mit zahlreichen Beispielen durch die Anwendungs-
moglichkeiten von pymf6. Abbildung 3.24 zeigt einen Ausschnitt aus der Dokumentation
zur interaktiven Nutzung von pymf6. Der Nutzer kann alle Modell-Variablen von MF6
interaktiv in einem Jupyter-Notebook analysieren. In jeder Notebook-Zelle konnen ein
oder mehrere Modell-Zeitschritte ablaufen. Bei jedem Schritt hat der Nutzer lesenden
Zugriff auf alle tiber das BMI exponierte Variablen. Der grofite Teil ist auch modifizierbar,
sodass MF6 beim néchsten Zeitschritt mit den aktualisierten Werten arbeitet. Es ist auch
moglich, bei jedem Losungszeitschritt auf Variablen lesend und schreibend zuzugreifen.
Innerhalb eines Modell-Zeitschritts arbeitet MF6 Losungszeitschritte ab, um die Losung
iterativ zu erreichen. Durch den Steuerungseingriff innerhalb der Losungsschleife ist eine
feinere Regelung von Variablen moglich.

pymf6 fiigt vielen Modell-Variablen grafische Darstellungen im HTML-Format hinzu, das
Jupyter-Notebook anzeigt. Damit erhélt der Nutzer oft weitere, niitzliche Informationen
iiber die jeweilige Variable, wie Dimensionen und eine Beschreibung. Letztere hat pymf6
aus den Quelltexten von MF6 extrahiert.

Die Interaktivitdt und die Zusatz-Informationen sind insbesondere in der ersten Phase
der Entwicklung eines Steuermoduls, das mit MF6 interagiert, dufierst niitzlich. Je nach
Komplexitdt des Modells und der Anzahl der genutzten MF6-Pakete kann ein Modell
mehrere tausend {iber das BMI ansprechbare Variablen haben. Fiir eine Steuerung sind
meist nur wenige davon notig. Bei der Identifizierung der geeigneten Variablen hilft die
Interaktivitdt immens. Es ist beispielsweise moglich, programmatisch durch die Attribute
einer Variablen zu gehen und nach Kriterien zu suchen.
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| mf6.simulation.TDIS.PERLEN

Variable PERLEN
value: array([ 1., 10., 10., 10.])
shape: (4,)

docstring: length of each stress period

docstring source: src/Timing/tdis.fgo line 38

Abbildung 3.24.: Beispiel fiir interaktives Arbeiten mit pymf6 aus der Dokumentation

Abbildung 3.25 zeigt einen Ausschnitt aus der Dokumentation zur Steuerung der Stro-
mungs-Cauchy-Randbedingungen. In Abhdngigkeit der Stromungsrichtung des Grund-
wassers vom Fluss zum Grundwasser oder umgekehrt verdndert das Steuerprogramm
die Durchldssigkeit der Flusssohle dynamisch. Wenn der Grundwasserstand in der Mo-
dell-Randbedingungszelle hoher ist als der Flusswasserstand, nutzt das Steuermodul
den vorgegebenen Referenz-Wert fiir die Durchldssigkeit des Flusses condref. Wenn
der Flusswasserstand iiber dem Grundwasserstand liegt, reduziert das Steuermodul die
Durchldssigkeit auf 10 % des Wertes. Hydraulischer Hintergrund fiir dieses Verhalten
ist das Einspiilen von feinen, an der Flusssohle abgelagerten Partikeln, der Kolmation,
die die Durchlassigkeit signifikant verringert. Die Reduzierung auf 10 % ist ein sehr
einfacher Algorithmus. Komplexere, nicht lineare Abminderungen oder die Nutzung
einer analytischen Losung fiir die zeitliche Variation von Kolmationsschichtdicken in
Abhangigkeit des Wasserstands-Unterschieds sind moglich.

for model in loop:
if model.state == states.iteration_start:
if gwf.X[@, 0, 0] > h_mean:
riv.cond = condref
else:
riv.cond = condref * 0.10
elif model.state == states.timestep_end:
flux.append(mf6.sim_values.river[0])
chd. append(mf6.sim_values.chd_0[0])

The results are the same:

plot(flux);

Flux in river cell

— River flux

Flow tate, m/d
°
s

0 50 100 150 200 250 300 350 400
Simulation time, days

Abbildung 3.25.: Beispiel fiir Steuerung einer MF-6-Rechnung mit pymf6 aus der Dokumentation,
richtungsabhingige Leitfahigkeit der Flusssohle

Die Dokumentation bietet weitere Beispiele aus den Bereichen Stromungs-, Stofftransport-
und Warmetransport-Modellierung. Diese konnen Nutzer als Vorlagen fiir eigene An-
wendungen nutzen. Fiir die Umsetzung eigener Steuermodule bietet hydrocomputing
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GmbH & Co. KG Nutzern Beratungs- und Programmier-Dienstleistungen an.

3.5.2. Schulungen

Ein wichtiger Teil der Verwertungsstrategie sind Schulungen. Die Zielgruppe von Schu-
lungen sind Grundwasser-Modellierende, die mit MF6 vertraut sind. Alle Schulungen
richten sich an ein internationales Publikum und werden daher in englischer Sprache
angeboten. Grundsétzlich sind Schulungen in Person und online geplant. Die Online-
Schulungen werden vorzugsweise mit dem System BigBlueButton (BBB) umgesetzt (»Vir-
tual Classroom Software | BigBlueButton — bigbluebutton.org«, n.d.). BBB ist Open
Source und kommt vor allem im akademischen Bereich zum FEinsatz und bietet ein
,virtuelles Klassenzimmer". Fiir alle Schulungen kommt ein selbst gehostetes Jupyter-
Hub-System (»Project Jupyter — jupyter.org«, n. d.) zum Einsatz. > Abbildung 3.26 zeigt
wichtige Teile des genutzten JupyterHub-Systems. Die Teilnehmenden miissen nichts
installieren. Sie erhalten Login-Informationen und kénnen damit einfach im Browser
mitarbeiten. Jeder Teilnehmende bekommt eine eigene JupyterLab-Instanz (»Project Ju-
pyter — jupyter.org«, n.d.), die aus Nutzersicht wie ein auf dem eigenen Computer
installiertes System fungiert. Damit sind alle Arbeitsschritte, die auch auf einem lokalen
System moglich sind, umsetzbar. JupyterHub hat sich in Schulungen vielfach bewéhrt.
So bietet die hydrocomputing GmbH & Co. KG regelmiflig Schulungen und Workshops
zu PITLAKQ an. PITLAKQ ist ein gekoppeltes Modell fiir die Abbildung von Wasser-
Beschaffenheits-Prozessen in vom Grundwasser beeinflussten Bergbau-Restseen.

"~ Jupyterhub

- + = Inroduction pyn
- B+ XB O > w A a A A
© Mme - e -
Introduction
5] M conscle
Interactive Work
p ENE. ° f e e
| oweaen 2 EEEEEEEEEEEEEEEL O e [
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»»»»»»» il
e E 2B

Abbildung 3.26.: Internationaler Workshop zur Nutzung von pymf6

Die erste Schulung wird ein Workshop am 9./10. Oktober an der TU Bergakademie
Freiberg sein. Abbildung 3.27 zeigt die beschreibende Website zum Workshop. Der
Workshop ist ein Gemeinschafts-Projekt der hydrocomputing GmbH & Co. KG, der
TU Bergakademie Freiberg, der Deutschen Bundesstiftung Umwelt und der Fachsektion
Hydrogeologie e.V. in der Deutschen Geologischen Vereinigung e.V. (FH-DGGV). Dieser
Workshop findet hybrid in englischer Sprache statt. Neben der Teilnahme vor Ort ist die
Online-Teilnahme moglich. Damit erweitert sich der potenzielle Teilnehmenden-Kreis
international. Die Erfahrung mit PITLAKQ-Schulungen zeigt, dass durchaus Modellieren-
de aus den Amerikas, Asien und Australien trotz zeitlicher Verschiebung der Kurszeiten
bereit sind, online dabei zu sein.

?Das Hosting von BBB und JupyterHub tibernimmt die Python Academy GmbH & Co. KG. Sie ist das
Partner-Unternehmen der hydrocomputing GmbH & Co. KG.
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MODFLOW 6 Lab: Customizing
for Geothermal, Flow, and
Transport Modeling

Empowering Modelers to Extend the
Functionality of MODFLOW 6

Infos
Date October 9 - 10, 2025
Location
e TU Bergakademie Freiberg, Germany (Library,
room UBH-0208)
® remote
Fees )
e Full: onsite 50 €, remote 10 €
e Students: onsite 25 €, remote 5 €
Format Hand-on workshop. All participants work on a

computer.

Registration  Getyour ticket2

Abbildung 3.27.: Internationaler Workshop zur Nutzung von pymf6
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4.1. Gesamteinschatzung

Das Projekt ist tiberaus erfolgreich verlaufen, die Projektziele wurden erreicht. Im Er-
gebnis ist mit pymf6é ein leistungsfihiges Werkzeug entstanden, das die Modellierung
geothermischer Prozesse entscheidend verbessern kann. Da ein geothermisches Modell
immer auf einem Stromungsmodell aufbaut und die Stofftransport-Modellierung auf den
gleichen Grundlagen wie die Warmetransport-Modellierung basiert, ist pymf6 in gleicher
Weise fiir Stromungs- und Stofftransport-Modelle einsetzbar.

Die Entwicklungsstrategie hat sich in Phase 1 und Phase 2 dieses Projektes mehrfach
gedndert. Durch die Anpassung an neue Entwicklungen konnte die Qualitdt und Funk-
tionalitdt von pymf6 kontinuierlich verbessert werden. Durch konsequente Anwendung
des Open-Source-Ansatzes wurden die neuesten Arbeiten des USGS aufgenommen und
Code-Verbesserungen an die USGS-Entwickler zuriickgegeben.

Nach umfassender Validierung konnten analytische Losungen in die numerischen Rech-
nungen eingebunden werden, die sich fiir viele Anwendungsfille eignen. Der Anwen-
dungsfall Grundwasser-Warmetransport-Modell Kleinbasel hat gezeigt, dass sich auch
sehr komplexe Modelle mit dem neuen System umsetzen lassen. Die Erweiterung der Mo-
dell-Funktionalitdt um eine thermische Cauchy-Randbedingung hat die Modellabbildung
verbessert.

Schulungen, die auf der auf der interaktiven Dokumentation aufbauen, sind geplant. Der
erste Workshop-Termin steht fest. Der Fokus auf internationale Teilnehmende erweitert
den potenziellen Anwenderkreis betrdchtlich.

Die im Projekt entstandenen Produkte und Konzepte werden auch in Zukunft weiterent-
wickelt. Durch die direkte Kommunikation mit den Entwicklern des USGS ist eine gute
Grundlage fiir eine kontinuierliche Aktualisierung gegeben.

4.2. Arbeitspakete und Meilensteinerreichung

4.2.1. AP 1.1 — Entwicklung der ueflow-Module zur numerischen Simulation von Stoff-
und Warmetransport

Das ueflow-Modul pymf6 unterstiitzt jetzt den Stoff- und Warmetransport. Grundlage
sind das Groundwater Transport Model (GWT) und das Groundwater Energy Trans-
port Model (GWE) von MF6. Das neue GWE machte den urspriinglichen Ansatz der
Abbildung der Warmetransport-Prozesse mit dem GWT mittels Parameter-Ubersetzung
tiberfliissig.

Die Programmierung des Laufzeit-Zugriffs auf MF6-Rechnungen hat grofie Fortschritte
gemacht. Die im Laufe des Projektes veroffentlichte Bibliothek modflowapi (Hughes et al.,
2022) bietet wesentlich bessere Interaktions-Moglichkeiten mit MF6. Diese wurde in
pymf6 integriert. Einsatz und Test von pymf6 haben Probleme in modflowapi aufgezeigt.
Durch intensive Kommunikation mit den Entwicklern von modflowapi und Beitrdgen
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zur Code-Basis von modflowapi iiber Issues und Pull Requests konnten diese Probleme
fiir pymf6 gelost werden.

Dieser Meilenstein ist damit erreicht. Die derzeitige Funktionalitdt von pymf6é tibertrifft
die geplanten Ziele betrdchtlich. Der von Beginn an gewahlte Open-Source-Ansatz hat
sich bewédhrt. Das ,Upstreaming” von Verbesserungen in modflowapi hat sich bewihrt,
um eine solide Code-Basis zu erhalten. Damit konnten sich die Arbeiten an pymf6 auf
die projektspezifischen Merkmale konzentrieren.

4.2.2. AP 1.2 - Validierung der Simulation von Stoff- und Warmetransport mit ueflow
anhand synthetischer Testszenarien

Die Validierung von pymf6 hat gezeigt, dass es auch fiir komplexe Modelle geeignet
ist. Der Ansatz, die vom USGS gewarteten MF6-Examples zu nutzen, hat sich bewéhrt.
Wiéhrend der Validierung sind Probleme aufgetreten, die sich auf die Umsetzung in
modflowapi zuriickfiihren liefen. Alle relevanten Probleme konnten wahrend der Validie-
rung gelost werden. Code-Beitrdge zu modflowapi haben fehlerhafte Zeitsteuerungsrouti-
nen fiir Simulationen mit mehreren Modellen korrigiert. Das Problem mit nicht genutzten
Werten von Zeitreihen-Randbedingungen 16st pymf6 mit einem Schalter zum Ubersprin-
gen des Austauschs dieser Werte in der Losungsschleife. Fiir viele Anwendungen ist
dieser vereinfachende Ansatz ausreichend.

Dieser Meilenstein ist damit erreicht. Die automatisierte Ausfithrung und Auswertung
vieler Modelle hat sich bewihrt. Der Stoff- und Warmetransport ist mit pymf6 zuverldssig
abbildbar.

4.2.3. AP 2.1 — Kopplung von analytischen Randbedingungen des Stoff- und
Warmetransports mit numerischen Stoff-Warmetransportmodulen in ueflow

Die Kopplung von pymf6 mit TTim, das die Methode der analytischen Elemente umsetzt,
deckt viele der in Phase 1 analysierten analytischen Losungen ab. Damit ist die Funktio-
nalitadt betrachtlich erweitert. Die Beispiele der detaillierten Abbildung eines Brunnens
ohne Modellverfeinerung und die Modellierung mehrerer Brunnen in einer Modellzeile
geben einen Eindruck der Moglichkeiten dieses Ansatzes.

Die analytische Losung fiir den Warmeiibergang aus der Atmosphire in den Untergrund
wurde in ein Python-Programm umgesetzt. Dieser Programmteil ist fiir die Kopplung
vorbereitet.

Dieser Meilenstein ist damit weitestgehend erreicht. Die Kopplung wird derzeit weiterge-
fiihrt und wird im praxisnahen Anwendungsfall (AP 2.2) zum Einsatz kommen.

4.2.4. AP 2.2 — Praxisnaher Anwendungsfall zur Evaluierung

Die Nutzung des geothermischen Grundwassermodells fiir die Stadt Basel als Anwen-
dungsfall hat gezeigt, dass auch sehr komplexe Modelle mit dem hier entwickelten
System rechenbar sind. Die Umsetzung des FEFLOW-basierten Modells in ein MF6-
Modell erfolgte mit dem, in diesem Projekt neu entwickelten, Konvertierungswerkzeug
feflowtomf6. Der Konvertierungsprozess hat sich komplexer als erwartet herausgestellt.
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Die Auskopplung eines Teilgebietes fiihrt zur Reduzierung der Rechenzeiten. Aller-
dings entstehen komplexere geometrische Modellrander, die die Modellhandhabung
erschweren.

Das MF6-basierte Stromungsmodell kann die Ergebnisse des FEFLOW-Modells gut re-
produzieren. Das Warmetransportmodell kann die mit dem FEFLOW-Modell berechnete
Temperaturverteilung aber noch nicht ausreichend gut berechnen. Die Implementierung
einer thermischen Cauchy-Randbedingung mit pymf6 hat die Modellabbildung verbessert.
Die Unterschiede zum FEFLOW-Modell sind aber immer noch zu grofs. Derzeit lduft die
Kopplung mit der in AP 2.1 programmierten analytischen Losung fiir den Warmeiiber-
gang aus der Atmosphére und den Gebduden. Damit sollten sich die Modellergebnisse
verbessern.

Dieser Meilenstein ist damit weitestgehend erreicht. Die Anwendung von pymf6 auf ein
sehr komplexes Praxis-Modell hat bereits gute Ergebnisse erbracht. Die Erweiterungs-
moglichkeiten der Modellfunktionalitdt helfen, die Modell-Abbildung zu verbessern.
Aufgrund der Komplexitdt des Modells sind weitere Arbeiten notig. Der grundsétzli-
che Ansatz hat sich wegen seiner Flexibilitit, die eine Anpassung an neu auftretende
Probleme erlaubt, bewihrt.

4.2.5. AP 3 — Erstellung einer zugehorigen Programmdokumentation und Schulungen

Eine umfangreiche Programmdokumentation mit zahlreichen Beispielen ermoglicht es
Anwendern, schnell eigene Modelle mit pymf6 zu erstellen. Die Interaktion mit laufenden
Modellen zu jedem Zeitschritt mit einer Kombination aus Python-Code und grafischen
Elementen ermdglicht ein schnelles Verstdandnis der Funktionsweise von pymf6.

Alle Schulungen sind grundsétzlich sowohl fiir die Vor-Ort- als auch die Online-Durch-
fithrung ausgelegt. Die Kurs-Sprache ist vorwiegend Englisch, um ein internationales
Publikum anzusprechen. Durch die Nutzung eines Online-Programmiersystems sind nur
ein Internet-Browser und ein Internet-Zugang nétig. Die lokale Installation von Software
ist nicht notig. Der erste hybride Workshop in Zusammenarbeit mit der DBU, TUBAF
und FH-DGGV wird im Oktober 2025 stattfinden.

Dieser Meilenstein ist damit erreicht. Die Dokumentation wird kontinuierlich erweitert.
Weitere Schulungen und Workshops sind in Planung.
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A. Anhang: BMI

Tabelle 1.: BMI methods (selection)

Function \ Description

initialize Perform startup tasks for the model.
update Advance model state by one time step.
update_until Advance model state until the given time.
finalize Perform tear-down tasks for the model.
get_component_name Name of the model.

get_input_item_count | Count of a model’s input variables.

get_output_item_count | Count of a model’s output variables.

get_input_var_names List of a model’s input variables.

get_output_var_names | List of a model’s output variables.

get_var_grid Get the grid identifier for a variable.

get_var_type Get the data type of a variable.

get_var_units Get the units of a variable.

get_var_itemsize Get the size (in bytes) of one element of a varia-
ble.

get_var_nbytes Get the total size (in bytes) of a variable.
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B. Anhang: Implementierung der analytischen Losung fiir den Warmeiibergang aus

der Atmosphare

"""Multi-layer unsaturated zone thermal model.

Reference:
Haendel et al. (2013)

Regional scale heat transport in unsaturated zones
nnn

import numpy as np
import matplotlib.pyplot as plt
from matplotlib import cm

import numpy as np

def multi_layer_model (

T,
n_time,
n_layer,
d,

q’
Lamda,
C,

r,

rw,

cw,

dt,

"""Solves 1D heat transport through multiple soil layers.

Parameters:

T : ndarray
Initial temperature matrix (n_time x n_layer) [K]
n_time : int
Number of time steps
n_layer : int
Number of soil layers
d : ndarray
Layer thicknesses [m]
q : ndarray

Percolation water flux [m/s]
Lamda : float
Thermal conductivity [W/m K]

c : float
Volumetric heat capacity [J/m~3 K]
r : float
Bulk density [kg/m~3]
rw : float
Water density [kg/m~3]
cw : float

Water heat capacity [J/kg K]
dt : float
Time step [s]

max_iter : int
Maximum iterations for convergence
max_error : float

Convergence threshold [K]

Returns:

T : ndarray
Temperature distribution [K]

Assumptions:
Transport parameters of the unsaturated zone are vertically and
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66 horizontally homogeneously distributed there is no significant
67 horizontal transport in the unsaturated zone soil surface

68 temperature is uniformly distributed for the complete model area
69 e

70 # Initialize arrays

71 Phi = np.zeros((n_layer, n_layer))

72 for i in range(l, n_time):

73 for j in range(l, n_layer - 1):

74 # Calculate conductance between layers

75 Phil[j, j + 1] = Lamda / (d[j]l / 2 + d[j + 11 / 2)

76 Phil[j - 1, jl = Lamda / (d[j - 11 / 2 + d[jl / 2)

77

78 # Heat flux components

79 Pc_01 = ql[i] * rw * cw * (T[i - 1, j - 1] - T[i - 1, j1)
80 PD_01 = Philj - 1, j1 * (T[i - 1, j - 11 - T[i - 1, j1)
81 PD_12 = Philj, j + 11 = (T[i - 1, j1 - T[i - 1, j + 11)
82

83 # Temperature update

84 dT_ij = (Pc_01 + PD_01 - PD_12) * dt / (c * r * d[j])
85 Tli, jl] = Tli - 1, j1 + dT_ij

86 return T

87

88

89 def plot_temperature_distribution(time_steps, depths, T):

90 """Visualizes temperature evolution through soil profile.

91

92 Parameters:

N

94 time_steps : ndarray

95 Time points [s]

96 depths : ndarray

97 Layer depths [m]

98 T : ndarray

99 Temperature matrix [C]

100 nnmn

101 plt.figure(figsize=(10, 6))

102

103 # Convert time to days for readability

104 time_days = time_steps / 86400

105 depth_cumulative = np.cumsum(depths)

106 # Convert temperature for celcius

107 T_celsius = T - 273.15 # Convert K to C

108

109 # Create contour plot

110 X, Y = np.meshgrid(depth_cumulative, time_days)

111 cont = plt.contourf(Y, X, T_celsius, levels=20, cmap=cm.viridis)
112

113 # Axis formatting

114 plt.gca().invert_yaxis() # Surface at top (Om), depth increasing downward
115

116 plt.xlabel (’With,(m)’, fontsize=12)

117 plt.ylabel (’Depth,(m)’, fontsize=12)

118 cbar = plt.colorbar(cont)

119 cbar.set_label (’Temperature, (C)’, fontsize=12)

120 plt.title(’Temperature Evolution with Depth’, fontsize=14)

121 plt.tight_layout ()

122 plt.savefig(’temperature_depth_haendel_eq_plot.png’)

123 plt.show ()

124

125

126 if __mname__ == ’__main__":

127 # Parameters

128 n_time = 100

129 n_layer = 10

130 d = np.array ([0.5] * n_layer) # Uniform 0.5m layers

131 q = np.zeros(n_time)

132 ql:] = 1e-6 # Small initial percolation

133

134 # Material properties (typical sandy soil)

135 Lamda = 2.13 # Thermal conductivity [W/m K]
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136
137
138
139
140
141
142
143
144
145
146
147
148
149
150
151
152
153
154

c = 2.0e6 # Volumetric heat capacity [J/m~3 K]

r = 2.5e3 # Bulk density [kg/m~3]

rw = 1000.0 # Water demnsity [kg/m~3]

cw = 4.18e6 # Water heat capacity [J/m~3 K]
dt = 86400 # Daily time steps [s]

# Initial conditions

T = np.ones((n_time, n_layer)) * 283.15 # 10 C uniform
T[:, 0] = 293.15 # Surface at 20 C

T[:, -1] = 283.15 # Deep layer at 10 C

# Run model
T_result, fluxes = multi_layer_model(
T, n_time, n_layer, d, q, Lamda, ¢, r, rw, cw, dt

)

# Visualization
time_axis = np.arange(n_time) * dt
plot_temperature_distribution(time_axis, d, T_result)

Listing 1: Implementierung der analytischen Losung fiir den Warmetibergang aus der Atmosphére nach

(Héndel et al., 2013)
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C. Anhang: MF6-Modell Kleinbasel

C.1. MF6-Pakete fiir das Stromungsmodell

Tabelle 2.: MF6-Pakete fiir das Stromungsmodell

Akronym | Package Nutzung
CHD Constant- rdumliche Zuordnung der Grundwasserstands-Zeitreihen
Head am Modellrand
DIS Structured raumliche Diskretisierung in Dreieckselemente, gleich fiir
Discretization | alle Modell-Schichten
IMS Specified Modell-Komplexitét ,,complex” (lineare und nicht-lineare
Complexity Variablen fiir die Gleichungslosung)
NAM Simulation zentrale Steuerdatei fiir die Simulation
Name File
NPF Node Proper- | rdumliche Verteilung de hydraulischen Leitfdhigkeit des
ty Flow Grundwassers
ocC Output Con- | Spezifikation der Speicherzeitpunkte von Wasserstand,
trol Temperatur und Volumenbilanzen
RCH Recharge rdaumliche Zuordnung der Grundwasser-Neubildungs-
Zeitreihen am oberen Modellrand
RIV River rdumliche Zuordnung der Wasserstands-Zeitreihen des
Rheins sowie Hohe und Durchldssigkeit der Flusssohle
STO Storage konstante Werte fiir den spezifischen Speicherkoeffizienten
und die effektive Porositat
TDIS Temporal Dis- | eine Stress-Periode, zeitliche Variabilitat durch Zeitreihen
cretization von Randbedingungswerten
WEL Well rdaumliche Zuordnung der Entnahme-Raten-Zeitreihen der

Brunnen (negative Werte bedeuten Entnahme, positive
Werte Infiltration)
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C.2. Vergleich der Grundwasserstande
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Abbildung 1.: Grofidarstellung: Vergleich der Grundwasserstinde der Rechnungen mit FEFLOW und MF6-

Modell, Modellschicht 8, Zeitschritt Tag 1825
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C.3. Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6

import flopy
import numpy as np

from feflowtomf6.readers.read_river import read_river_heat_transfer
from feflowtomf6.utils.save import DB
from pymf6.api import create_mutable_bc

class RiverController:
"""River controller for temperature transfer with CAUCHY BC."""

def __init__(self, config, mf6, bc_name=’riv_0’):
self.config = config
self .mf6 = mf6 # instance of pymf6.mf6.MF6
self .bc_name = bc_name
if config.options.river_heat_transfer_area:
self .muliply_area = True
else:
self .muliply_area = False

print (f’{self.muliply_area=}’)

self.gwf = mf6.models[’gwf6’]

self .gwe = mf6.models[’gwe6’]

self . .riv = create_mutable_bc(self.gwf.get_package(self.bc_name))

self .riv_layers, self.river_cell_ids = self._get_river_indices ()
self._heat_transfer_in = None

self._heat_transfer_out = None

self. _river_flux_coords_mask = None

db = DB(config.files.db_file)
if self.muliply_area:
cell2d_df = db.get_data(key=’cell2d_df’, table_name=’mfcoords’)
self.areas = cell2d_df[’area’].loc[self.river_cell_ids].values
self._river_temperature = {
float (key): value
for key, value in db.get_data(
key=’riv_temp’,
table_name=’riv’,
).items ()
}

def _get_river_temperature_variabel_name (self, bc_name):

"""Find variable name."""

model_name = f’gwe_{self.config.names.model_name}’

riv_index = self._find_ssm_index(
sim_path=self.config.paths.model_path,
bc_name=bc_name,
model _name=model_name,

)

return f’{model_namel}/spc-{riv_index,+,1}/dblvec’.upper ()

@staticmethod
def _find_ssm_index(sim_path, bc_name, model_name):
sim = flopy.mf6.MFSimulation.load(
sim_ws=sim_path, lazy_io=True, load_only=[’ssm’], verbosity_level=0

)
gwe_input = sim.get_model (model_name)
bc_names = gwe_input.ssm.fileinput.array[’pname’]

return list(bc_names).index(bc_name)

@property

def river_temperature(self):
"""Current river temperature.
current_time = self.mf6.get_current_time ()
return self._river_temperature[current_time]

def _get_river_indices(self):
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def

riv_package = self.guf.get_package(self.bc_name)

riv_indices = riv_package.get_advanced_var(’cellid’) - 1
riv_layers = riv_indices[:, 0]
riv_ids = riv_indices[:, 1]

return riv_layers, riv_ids

_set_heat_transfers(self):

transfer_rates = read_river_heat_transfer (self.config)

self._heat_transfer_in = transfer_rates[’transfer_in’][
self . river_cell_ids

].values

self._heat_transfer_out = transfer_rates[’transfer_out’][
self . river_cell_ids

].values

@property

def

heat_transfer_in(self):
"""Heat transfer direction
if self._heat_transfer_in is None:
self._set_heat_transfers ()
return self._heat_transfer_in

in

@property

def

heat_transfer_out (self):

"""Heat transfer direction "out".

if self._heat_transfer_out:
self._set_heat_transfers ()

return self._heat_transfer_out

@property

def

river_coords_mask(self):
"""River cell coords in ESL.
if self._river_flux_coords_mask is None:
arr = self.gwe.esl.get_advanced_var (’BOUNDNAME_CST’)
self._river_flux_coords_mask = arr == self.bc_name.upper ()
return self._river_flux_coords_mask

@property

def

def

current_heat_transfer (self):
"""Current in/out transfer rates.
gw_levels = self.gwf.X[self.riv_layers, self.river_cell_ids]
stages = self.riv.stage

diff = stages - gw_levels

sign = np.sign(diff)

in_mask = sign == 1

out_mask = sign == -1

heat_transfer = np.zeros_like(self.heat_transfer_in)
heat_transfer[in_mask] = self.heat_transfer_in[in_mask]
heat_transfer [out_mask] = self.heat_transfer_in[out_mask]
return heat_transfer

nwnn

set_heat_flux(self, rate=None, rate_factor=1):
nnn

Set new heat flux value for river cells.

rate = phi x (T_riv - T_gw)

rate can be supplied as constant for testing purposes.
nnn

if rate is None:

t_gw = self.gwe.X[self.riv_layers, self.river_cell_ids]
rate = (

self.current_heat_transfer

* (self.river_temperature - t_gw)
)

if self.muliply_area:
rate *= self.areas
values = self.gwe.esl.get_advanced_var (’BOUND’)
values [self.river_coords_mask, 0] = rate * rate_factor
self.gwe.esl.set_advanced_var (’BOUND’, values)
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Listing 2: Implementierung der Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6

"""Helpers to run scenarios.."""

from datetime import timedelta
from pathlib import Path
from timeit import default_timer

from modflowapi import Callbacks as states

from feflowtomf6.config import Config
from feflowtomf6 import main

from feflowtomf6.controllers.river_temperature_conductance import (
RiverController,

from pymf6.mf6 import MF6

BASE_CONFIG_FILENAME = Path(’configs/base_config.ini’)

class TimeDelta:
"""Timedelta that displays without seconds decimals."""

def init__(self, seconds):

self._dt = timedelta(seconds=seconds)

def __str__(self):
return f’{str(self._dt).rsplit(’.’,,1)[0]}"’

def _make_config_file_name (model_name):
if isinstance(model_name, Path):
return model_name
if model_name.endswith(’.ini’):
return Path(model_name)
return Path(f’configs/config_{model_namel}.ini’)

def make_model_input (model_name, base_config_file_name=BASE_CONFIG_FILENAME):
"""Create model input."""
config_file_name = _make_config_file_name (model_name)
return main.main(
config_file_name=config_file_name,
base_config_file_name=base_config _file_name,
use_cached=True,
verbose=False,

def run_controlled(
model_name,
base_config_file_name=BASE_CONFIG_FILENAME,
control_transfer=True,
constant_rate=None,
rate_factor=1,

"""Run MF6 controlled."""
config_file_name = _make_config_file_name (model_name)
config = Config(
config_file_name, base_config file_name=base_config_file_name
)
start = default_timer ()
mf6 = MF6(sim_path=config.paths.model_path, do_solution_loop=False)
loop = mf6.model_loop()
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67
68
69
70
71
72
73
74
75
76
77
78
79
80
81
82
83
84
85

riv_controller = RiverController (config, mf6)

for model in 1loop:
if model.state == states.timestep_start:
if control_transfer:
riv_controller.set_heat_flux(
constant_rate, rate_factor=rate_factor

)
duration = default_timer () - start
current_time = mf6.get_current_time ()
print (

current_time,
TimeDelta(seconds=duration),
TimeDelta(seconds=duration / current_time * 1825),

end=’\r’,
)
duration = default_timer () - start
print (’run,time:’, duration)

print (TimeDelta(seconds=duration))

Listing 3: Nutzung der Cauchy-RB fiir den Warmetransport mit pymf6
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D. Anhang: Veroffentlichungen

D.1. Paper

Die Veroffentlichung (Miiller et al., 2023) beschreibt den Stand der programmtechnischen
Umsetzung und erster Anwendungen.

Titel: Towards Complex Geothermal Simulations — Controlling MODFLOW 6
Groundwater Flow Models at Runtime to Enable for Dynamic Boundary
Conditions

Autoren:  Mike Miiller; Lacia Pedrosa; Christian Engelmann; Martin Binder
Buchtitel: Simulation Umwelt- und Geowissenschaften — Workshop Bayreuth 2023
Verlag: Shaker Verlag Aachen

ISBN: 978-3-8440-9250-9
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Abstract

Boundary conditions (BCs) need to be specified as input parameters for numerical
models. Values for BCs are often not fully defined before model run, but rather depend
on models results. While identifying adequate BCs with dependence on model results
can be achieved through multiple forward runs of a model, i.e., with a step-by-step
adjustment of BCs, the number of necessary iterations can be high. Especially for com-
plex problems, the computational and time-wise efforts for finding appropriate values
for BCs can exceed practical limits. The library pymf6 presented here is based on a dif-
ferent approach. It enables dynamic boundary conditions for groundwater models that
are built with MODFLOW 6 (MF6). Specifically, it allows for a direct access to all MF6
variables at each model time step. This enables for adaptively modifying values of BCs
based on calculated results from previous time steps. This study uses a head-controlled
groundwater abstraction well as an example and demonstrates how a groundwater flow
model can be dynamically controlled by a user-written program. In this example, the
groundwater level in the model grid cell of the pumping well is kept in a given range
by dynamically adjusting the withdrawal rate at model run time. Subsequent steps of
pymf6 development will include the support of solute and heat transport.

1 Introduction

The use of shallow geothermal energy for heating and cooling purposes is widely spread. The
proceedings of the world Geothermal Congress 2020 based on data of 88 countries about
the direct use of geothermal energy point to an average annual growing percentage of 11.5
[1]. Moreover, as countries are seeking to mitigate climate change by investing in renewable
energy sources, its usage will continue to increase in Europe [2], US [3], Asia [4], Africa [5]
and Australia [6]. In order to accomplish the growing demand from governments to invest in
such systems, it is necessary to make sure that proper tools are available for their sustainable
design and correct implementation. Therefore, modeling open source tools must be developed
to help scientists and engineers accurately sustain decision making processes.
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patentierte Schadstoffdatenbank zur systematischen Erfassung und Verwaltung von Ge-
biudeschadstoffen entwickelt.

Ein weiterer wichtiger Part ist die Installation von Schnittstellen zwischen einzelnen Pro-
zessen und zu externen Dienstleistern. Die Herausforderungen bei der tiglichen Arbeit in
einer organisch gewachsenen Firma, mit verschiedenen Fachbereichen, unterschiedlichen
Auftraggebern und diverser Messtechnik sind vielféltig. Es ist es nicht immer mdglich,
Programme zu vereinheitlichen und vorzugeben, was die Anzahl an erforderlichen Schnitt-
stellen anwachsen ldsst.

Neben der Schaffung der technischen Voraussetzungen sind Motivation der Mitarbeiter
sowie Schulung und Wissenstransfer wichtige Bausteine in der Umsetzung.

Die Digitale Transformation ist ein kontinuierlicher Prozess, Systeme miissen so gestaltet
sein, dass wandelnde Anforderungen und Entwicklungen einbezogen werden konnen.

Vortrag 21.8 (ID 304)

Customizing Groundwater Models with Dynamic Boundary Conditions

Mike Miiller’, Licia Pedrosa?, Christian Engelmann?, Martin Binder®?

1: hydrocomputing GmbH & Co. KG, 04158 Leipzig, Deutschland

2: Technische Universitit Bergakademie Freiberg, Hydrogeologie und Hydrochemie, 09599 Freiberg
(Sachsen), Deutschland

3: Universitdt Basel, Hydrogeologie / Angewandte und Umweltgeologie, 4056 Basel, Schweiz

Kontakt: mmueller@hydrocomputing.com

Numerical groundwater models are established and robust tools for the prediction of flow
and transport processes in the subsurface. The typical workflow consists of preparing input
data, running a simulation program such as MODFLOW, and eventually evaluating model
results. An important part of this entire procedure are boundary conditions (BCs). For com-
plex scenarios, these BCs may need to be adaptively adjusted, e.g. based on previous model
results, to better reflect real-world conditions. Given complex mutual dependencies be-
tween BCs, this workaround may require multiple iterative model runs and can lead to
unsolvable optimization strategies.

A solution to this problem can be found in the definition of dynamic BCs, i.e., BCs that
can change their value based on pre-defined rules and depending on the values of other
BCs and / or process variables. For example: An injection well can only infiltrate the
amount of water which was previously pumped from an hydraulically connected extraction
well. At the same time, the groundwater level in the extraction well should not fall below
a certain level to protect the well and the installed pump from falling dry. This scenario,
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although still comparably simple, already requires both an adaptive adjustment of the
pumping rate of the extraction well (based on the process variable of hydraulic head) and
of injection well’s rate (based on the BC value of the coupled extraction well). This sce-
nario can become even more complex if multiple extraction and / or injection wells are
involved. From the technical point of view, dynamic behaviors such as the described one
could be achieved by modifying the source code of the numerical model. While possible,
this would require a considerable effort and understanding of the inner workings of the
code (in case of MODFLOW: Fortran).

The latest version of MODFLOW 6 offers a novel approach by exposing a programming
interface which can be externally accessed during runtime via scripting languages, e.g.,
Python. In our contribution, we introduce pymf6, a new open-source Python package that
allows a simplified usage of the aforementioned programming interface. Using pymf6, a
model user with basic Python knowledge can write a program in Python that can achieve a
highly dynamic model, i.e., the implementation of dynamic BC behavior becomes now
possible for MODFLOW-based models. Such programs can be short and are much simpler
to implement than modifying the source code of the numerical model itself. Even very
complex conditions can be represented with comparably short Python programs.

The contribution shows how pymf6 can enable users to solve complex groundwater mod-
eling problems with reasonable effort. Among others, examples for flow and solute
transport models involving dynamic BCs will be shown. The examples will demonstrate
how pymf6 can be used to define problem-specific groundwater models that can help solve
complex interactions between BCs. These examples will, among others, also involve ad-
vanced technical BCs such as a hydraulic barrier used for containing subsurface contami-
nations. In the presented example the hydraulic barrier is formed by multiple wells, each
equipped with dynamic pumping rates which are adaptively regulated by defining not-to-
be-exceeded threshold for the process variable of solute concentration.
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Abstract

Realistic values of boundary conditions (BCs) are essential for robust results of ground-
water models. Such values need to be defined before a model run. However, some BCs
depend on the current state of a model not known a priori. For the example of a geother-
mal doublet system: The injection well can only re-infiltrate the amount of water which
was previously pumped from the hydraulically connected extraction well. At the same
time, the groundwater level in the extraction well should desirably not fall below a pre-
defined level to protect the installed pump from falling dry. Such a scenario would likely
require multiple model runs, adjusting pumping and infiltration rates based on results
of a previous run. This manual workaround can become practically unfeasible for even
more complex settings.

Our contribution, the open-source Python package pymf6, offers a simplified approach
to define dynamic BCs by programmatically interacting with a model at runtime. This
allows for finding a solution for the aforementioned scenario implementing a single
model run. Hereby, dynamic BCs change their values during a model run according to
rules defined by the modeler. While this dynamic approach is also possible by modifying
the original MODFLOW Fortran code, this would require advanced programming skills.
Here, MODFLOW 6 (MF6) exposes a well-defined programming interface that is used by
our package.

Examples for flow and solute transport involving dynamic BCs will be presented to
show how pymf6 can enable users to solve complex groundwater modeling problems
with reasonable effort. Our approach can be further extended to couple MF6 with other
analytical or numerical models. The solution time steps in MF6 can be controlled on a
very fine level, which will also allow a tight integration of time step-based models by
interfacing solution loops of multiple models. Therefore, solutions can be smoother than
applying an operator splitting approach.
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Dynamic adaptation of the boundary
conditions at runtime to enable interactive
model (compartments) and to reduce
excessive runtimes.

= The current version of MODFLOW
(MF6) incorporates the concept of
Basic Model Interface (BMI) [1].

= Pymf6 [2] is based on xmipy [3], an
extension to bmi-python [4] that
implements all abstract methods and
can accesses the MF6 DLL with ctypes

[5] (Fig. 1).

= In contrast to xmipy, pymf6 provides a
more pythonic interface and much less
boilerplate code for typical usages.

MODFLOW 6 DLL

libmf6.dll / libmf6.so /libmfé.dylib

Fig.1 Architecture of pymf6

Conclusion

The tool performed accordingly to a
simple set up. Other additions to the
pymi6-aided model workaround may
cover the coupling of numerically
calculated model grid cell states to other
(semi-)analytical or numerical model, such
as rainfall-runoff, surface-groundwater
interaction or even management tools.

References:
[1] BMI
[2] pymf6
https://github.com/Deltares/xmipy

[3] xmipy

Lucia Pedrosa

https://bmi-spec.readthedocs.io/en/latest
https://pymf6/readthedocs.io/en/latest/index.html

= Dynamic control of a well extraction or
injection rate by setting a water level as
threshold

Program 1:
HEAD-CONTROLLED WELL

= Dynamic control of hydraulic barrier by
setting a concentration threshold for the
protected area

Program 2:
HYDRAULIC BARRIER

from pymf6.mf6 import MF6

def run_model (nam_file):
mf6 = MF6 (nam_file=nam_file)
head = mf6.vars['SLN_1/X"']
wel_index = 44
tolerance = 0.01
head_limit = 0.5
upper_limit = head limit +
lower_limit = head_limit - tolerance
wel = mf6.vars ['HEADCONWELL/WEL_0/BOUND']
been_below = False
for step in mf6.steps():

if step < 21:

tolerance

if head[wel_index] <=
well[:] = wel[:] *
been_below = True

elif been below and head[wel_index] >= upper_lir
wel[:] = wel[:] * 1.1

lower limit:
0.9

if name_ == '_main__':

run_model (r'models/pymf6/mfsim.nam")

Program 1. User-written program to set up a well (at
cell 44), specify a threshold (upper and lower limit +/-
tolerance) to control the extraction when the water
level is above or injection rate when it is bellow.

¥

—— Well water level
Target water level range
Stress periods

from pymf6.mfé import MF6

concs_rates =

[
(2.5, -0.6),
(2.4, -0.5),
(2.2, -0.4),
(2.1, -0.3),
(2.0, -0.2),
(1.9, -0.1),

mf6 = MF6 ('models/pymf6")

conc_array = mf6.vars['SLN _2/X'].reshape (10, 10)
wel = mf6.vars['TRANSPORT /WEL-1/BOUND']

steps = mf6.steps()

for time_step in steps:
modelled_conc = conc_array[l:-1, -1].max()
for conc, rate in concs_rates:

if modelled_conc > conc:

wel[:] = rate
break
else: # no ‘break’ reached
wel[:] =0

Program 2. User-written program to set up a
concentration threshold (1.9) to control hydraulic
barrier’s injection rate and avoid contamination to
reach the protected area (right side of the domain).
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Fig.2 Calculated groundwater level at grid cell with
pumping well for model run controlled by pymf6.

[4] bmi-python
[5] ctypes

Fig.3 Calculated concentration with Hydraulic barrier
(red cells) for model run controlled by pymf6.

https://github.com/csdms/bmi-python/blob/master/bmipy/bmi.py
https://docs.python.org/3.11/ library/ctypes.html
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