
Simuleren van 3D 
dichtheidsafhankelijke 

grondwaterstroming: MOCDENS3D 

Gualbert Oude Essink 

Samenvatting 

In dit artikel wordt een computercode gepresenteerd waarmee het mogelijk is om niet-statio- 
naire 3 0  dichtheidsafhankelijke grondwaterstroming in grootschalige geohydrologische 
systemen te simuleren. Het betreft de bestaande MOC3D-code (Konikow e.a., 1996) die is 
aangepast voor dichtheidsverschillen: MOCDENS3D. Er wordt aangetoond dat de aanpas- 
sing van de grondwaterstromingsvergelijking eenvoudig is. Tevens worden in  het kort twee 
problemen behandeld, waarbij de aandacht met name is gericht op de verplaatsing van het 
dichtheidsveld. Met andere woorden: de beweging van zoet, zout en brak grondwater wordt 
gesimuleerd. 

Inleiding 

Modelleren van 3D dichtheidsafhankelijke grondwaterstroming is niet echt gemakkelijk. 
Desalniettemin gaan de ontwikkelingen op het gebied van computercodes voor het modelle- 
ren van 3D dichtheidsafhankelijke grondwaterstroming de laatste jaren snel. Mede hier- 
door is het momenteel eigenlijk niet meer nodig om de grensvlakbenadering toe te passen 
bij modellering van de verdeling van zoet, brak en zout grondwater. Sommige 3D computer- 
codes, zoals HST3D (Kipp, 19861, SWICHA (Huyakorn e.a., 19871, METROPOL (Sauter,1987), 
SWIFT (Ward, 19911, kunnen reeds complexe geometrieën simuleren. Als deze geometrieën 
echter grootschalig zijn, bijvoorbeeld 20 x 20 km bij 150 m diep, eisen deze codes nog steeds 
erg veel van de computer hardware (bijvoorbeeld snelle UNM-machines en vele tientallen 
Mb's EM RAM extern geheugen). Met andere woorden: het merendeel van de (toekomstige) 
gebruikers haakt af wegens hardware-beperkingen. Tevens kunnen zich numerieke pro- 
blemen voordoen als de elementen groot zijn. Daar komt nog bij dat 3D modelleren om een 
behoorlijk ruimtelijk inzicht vraagt. Doordat gewerkt wordt met drukken of zogenaamde 
zoetwater-stijghoogten, is de interpretatie van het stijghoogtepatroon moeilijk. Bovendien 
vergen 3D-codes in het algemeen erg veel invoergegevens die meestal niet in voldoende 
mate aanwezig zijn. 
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Momenteel zijn meerdere ontwikkelingen gaande op het gebied van 3D dichtheidsafhan- 
kelijke grondwaterstroming, waarvan er hier twee worden genoemd: (a) MVAEM (Strack, 
1993) en (b) MODFLOW aangepast voor dichtheidsverschillen (Schaars, 1996 en Olsthoorn, 
1996a, 1996b) gebaseerd op het werk van Maas en Emke (1988). Beide codes zijn momen- 
teel nog stationair wat stoftransport betreft. Eigenlijk kan een verandering in de verdeling 
van zoet, brak en zout grondwater niet worden nagebootst. Met MVAEM wordt echter wel 
'quasi niet-stationair' gerekend door stationaire situaties aan elkaar te 'plakken'l 
(Minnema en Van der Meij, 1997). Dit betekent dat alleen advectief transport wordt mee- 
genomen om de verplaatsing van het dichtheidsveld als een functie van de tijd te modelle- 
ren. Dispersief transport wordt volledig buiten beschouwing gelaten, hetgeen niet verant- 
woord is als over lange perioden wordt gesimuleerd of als sterke grondwateronttrekkingen 
plaatsvinden (waardoor brede brakke zones kunnen ontstaan). KIWA (Schaars en Van Ger- 
ven, 1996) is bezig om in MODFLOW, dat is aangepast voor dichtheidsverschillen, het 
dichtheidsveld te verplaatsen met behulp van de 3D stoftransport-computercode MT3D 
(Zheng, 1990). 

Met de in dit artikel beschreven code MOC3D, hierna MOCDENSSD genoemd, is het moge- 
lijk door een relatief simpele aanpassing niet-stationaire 3D dichtheidsafhankelijke grond- 
waterstroming te modelleren. Hierbij kan ook het dispersieproces worden meegenomen. 
Niet alleen wordt de initiële snelheidsverdeling berekend, tevens wordt de verplaatsing van 
het dichtheidsveld gesimuleerd. Dit betekent dat de code niet-stationaire stroming van 
zoet, brak en zout grondwater in bijvoorbeeld het Nederlandse kustgebied kan doorrekenen. 
Een andere belangrijke eigenschap is dat deze code grootschalige geometrieën kan modelle- 
ren door grote elementen te gebruiken zonder dat ernstige numerieke problemen optreden. 

In dit artikel worden kort de belangrijkste eigenschappen van MOCDENS3D behandeld. 
Vemolgens zal de basisvergelijking van de MODFLOW-module uitgeschreven worden, 
waarin dichtheidsverschillen worden verdisconteerd door zoetwater-stijghoogten aan te 
passen. Er hoeft dus niet met drukken te worden gewerkt. Twee problemen zullen worden 
behandeld, beide (voorlopig) nog in 2D. Probleem 1 betreft het bekende verticale scherpe 
zoet-zout grensvlak, nu echter niet alleen op t = O maar ook als een functie van de tijd. 
Probleem 2 betreft een zoutwaterlichaam in een zoetwateromgeving: door het dichtheids- 
verschil zakt het zoutwaterlichaam naar beneden en ontstaan zogenaamde 'vingers'. 

' De manier waarop MVAEM het dichtheidsveld verplaatst is trouwens nog een onderwerp van discussie. Met 

name in de buurt van de punten waar de dichtheid wordt opgelegd kan de verticale snelheid onrealistisch 

zijn. Verplaatsing van deze zogenaamde dichtheidspunten geeft eigenlijk onrealistische resultaten, alhoewel 

bij kleine verplaatsingen op een kleine periode de fout acceptabel zou kunnen zijn. 
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Toepassingen 

Het moge duidelijk zijn dat er legio praktische toepassingen van deze computercode zijn. 
Eén toepassing is het modelleren van het effect van menselijke ingrepen op de verdeling 
van zoet, brak en zout grondwater in kustgebieden waar een niet-uniforme dichtheidsver- 
deling heerst. Voorbeelden hiervan zijn: (a) de invloed van sterke grondwateronttrekkingen 
ten behoeve van de drinkwatervoorziening; (b) de invloed van een verlaging van polderpei- 
len als gevolg van bodemdalingen in west-Nederland; (c) de invloed van landaanwinning 
langs de Nederlandse kust (aanleg Nieuw-Holland ('Plan Waterman') of Tweede Maas- 
vlakte (2e nationale luchthaven)); en (d) de invloed van zeespiegelstijging op de kwel en het 
zoutbezwaar vanuit het diepe grondwater, waarbij nu niet alleen in 2D (Oude Essink, 1996) 
maar ook in 3D gerekend kan worden2. Tevens kunnen met dit model ook 'gewone' bereke- 
ningen van stoftransport worden gedaan zonder dat gekeken wordt naar dichtheidsver- 
schillen, zoals de verplaatsing van verontreinigingen in de bodem. 

Eigenschappen van MOCDENS3D 

MOCDENS3D (in totaal zo'n 15000 FORTRAN-regels; inclusief commentaar) bestaat uit twee 
modules die volledig zijn geïntegreerd: (a) een stoftransportmodule, hier genaamd de MOC- 
module3 om de verplaatsing van het dichtheidsveld te verzorgen (oorspronkelijk om 
'gewoon' stoftransport te simuleren); en (b) een grondwaterstromingsmodule, hier genaamd 
de MODFLOW-module4, aangepast voor dichtheidsverschillen. Dit is mogelijk door het aan- 
brengen van een zogenaamde opdrijfterm in de basisvergelijking van de MODFLOW- 
module, een relatief simpele aanpassing zoals te zien zal zijn5. Uit het berekende zoetwater- 
stijghoogte-patroon wordt de snelheidsverdeling gehaald, die vervolgens wordt gebruikt in 
de MOC-module om de verandering in de dichtheid te simuleren: met andere woorden de 
twee modules zijn aan elkaar 'gekoppeld'. Enkele eigenschappen van MOCDENS3D zijn: 

de code is gebaseerd op de twee beproefde, robuuste en mondiaal gezien veel gebruikte 
numerieke codes MOC (Konikow en Bredehoeft, 1978), maar dan in 3D, en MODFLOW; 
er  zijn geen hulpprogramma's nodig zoals MATLAB omdat MOCDENS3D één computer- 
code is die zowel de grondwaterstromings- als de stoftransportvergelijking oplost; 

Bij de voorspellingen voor de vierde Nota waterhuishouding (Werkgroep klimaatverandering en bodemda- 

ling-NW4, 1997) is ook gekeken naar de effecten van zeespiegelstijging en bodemdaling op de kwel en het 

zoutbezwaar. Hierbij is geen rekening gehouden met de verandering in de verdeling van zoet, brak en zout 

grondwater tengevolge van advectie en hydrodynamische dispersie. Uit modelberekeningen is echter geble- 

ken (Oude Essink, 1996) dat over een periode van 50 jaar in veel gebieden langs de Nederlandse kust de 

zoutconcentratie in het grondwater significant toeneemt, waardoor een significante vergroting van het zout- 

bezwaar optreedt. 

M O C ~ D  (Konikow, Goode en Homberger, 1996), versie 1.1 van mei 1997, is de 3D opvolger van MOC 

(Konikow en Bredehoeft, 1978). 

De MOD~OW-module is gewoon MODFLOW-96 (McDonald en Harbaugh, 1988; Harbaugh en McDonald, 1996), 

versie 3.0 van december 1996, maar dan volledig geïntegreerd in MOC3D. 

Net als door Olsthoorn (1996a, 199613) is in dit artikel gebruik gemaakt van zoetwater-stijghoogten, terwijl 

door Schaars (1996) gerekend wordt met drukken. 
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de code kan rekening houden met moleculaire diffusie, hydrodynamische dispersie en 
chemische reacties zoals adsorptie (door middel van een retardatiefactor), biologische 
afbraak en radio-actief verval; 
stoftransport wordt gemodelleerd door de zogenaamde advectie-dispersie-vergelijking op 
te splitsen in twee delen: (a) een advectie-term die wordt opgelost met een deeltjesver- 
plaatsingstechniek (methode der karakteristieken: 'Method Of Characteristics'), en (b) 
een dispersie-term opgelost met een eindige-differentie-methode. Door deze opsplitsing 
kan numerieke dispersie binnen de perken worden gehouden, ook als grote elementen en 
kleine longitudinale dispersiviteiten worden gebruikt (Oude Essink en Boekelman, 
1996). Zo kan een element met een longitudinale dispersiviteit van ccL = 1 m gemakkelijk 
100*100*10 m groot zijn zonder dat grote numerieke problemen optreden. Met name in 
deze eigenschap verschilt MOCDENS3D van de codes die gebruik maken van de stan- 
daard eindige-elementen- en differentie-methoden, waarbij het niet-voldoen aan de eis 
van ruimtelijke discretisatie, gekarakteriseerd door het zogenaamde numerieke Peclet- 
getal6, kan leiden tot grote numerieke problemen (Frind en Pinder, 1983; Daus e.a., 
1985; Kinzelbach, 1987); 
de variatie van het poriënvolume van de elementen in de MOC-module dient klein te zijn, 
omdat anders de eis van behoud van massa wat het stoftransport betreft teveel geweld 
wordt aangedaan. Dit heeft te maken met de gebruikte deeltjesverplaatsingstechniek; zo 
heeft de 3D stoftransportcode MT3D (Zheng, 1990) net als MOCDENS3D met hetzelfde 
probleem te kampen. In de in dit artikel beschreven versie van MOCDENSSD is een uni- 
form7 grid verondersteld; 
alhoewel numerieke dispersie beperkt blijft bij de deeltjesverplaatsingstechniek, ont- 
staan afwijkingen in de massa-balans wat stoftransport betreft. Er kan een verschil 
optreden tussen de initiële massa (in de vorm van de concentratie-verdeling) en de 
massa na verloop van een groot aantal deeltjesverplaatsingen, met name indien erg 
grote elementen (grove discretisatie) enlof grote tijdstappen voor de berekening van de 
grondwaterstroming worden gebruikt, zie bijvoorbeeld probleem 2. 

Aanpassing van de MODFLOW-module voor dichtheidsverschillen 

In MODFLOW geldt voor een uniform grid de gediscretiseerde continuïteitsvergelijking: 

Het numerieke Pecletgetal Pen,, wordt Gdefinieerd als v A a l , ,  waar v = de effectieve snelheid [L T'], Ax 
= de karakteristieke lengtemaat van het element [LI en Dh = de hydrodynamische dispersie [L2 T-'l. Bij 

grote numerieke Pecletgetallen, bijvoorbeeld Pen,, >l0 (in theorie > 2), hetgeen voorkomt bij grove discreti- 

satie van grootschalige geohydrologische systemen te zamen met kleine longitudinale dispersiviteiten, is het 

mogelijk dat bij standaard eindige elementen en differentie methoden de oplossing van de grondwaterstro- 

mingsvergelijking niet convergeert, onaanvaardbare numerieke dispersie optreedt enlof over- en under- 

shooting van de resp. maximale en minimale waarde van de in te voeren stofconcentratie wordt veroorzaakt. 

De lengte van een element in kolom-richting hoeft niet gelijk te zijn aan de lengte van een element in de rij- 

richting. 



Uitschrijven van deze vergelijking in MODFLOW-termen, gebruikmakend van de zes volu- 
mestromen Qi, geeft (zie McDonald en Harbaugh, 1988): 

Omdat in de MOC-module de elementen uniform worden verondersteld, is de aanpassing 
van dichtsheidsverschillen in horizontale richting, zoals Olsthoorn (199613) heeft gedaan, 
onnodig en dus niet van toepassing. De aandacht wordt nu gericht op de verticale volume- 
stroom in een element i j,k, zie figuur 1. Allereerst wordt de algemene verticale Darcy-snel- 
heid opgeschreven (let op: de z-as wijst omlaag, zoals ook in MODFLOW wordt gebruikt): 

Normaal gesproken wordt in MODFLOW gewerkt met stijghoogten. Omdat nu dichtheids- 
verschillen zijn meegenomen in de vergelijking, wordt alles geschreven in zogenaamde 
'zoetwater-stijghoogten's. Introductie van deze zoetwater-stijghoogte hf geeft het volgende 
(z-as wijst omlaag): 

h f  = P-, 
P f g  

Invullen van (4) in (3) geeft: 

Kleine viscositeitsverschillen kunnen worden verwaarloosd als dichtheidsverschillen wor- 
den meegenomen in grondwaterstromingsproblemen in verticale profielen (Verruijt, 1980; 
Bear en Verruijt, 1987). Vergelijking (5) kan dan geschreven worden als? 

Definitie: stijghoogte zoals die zou worden gemeten indien de peilbuis gevuld zou zijn met zoet water in 

plaats van zout of brak. 

In bepaalde gevallen met hoge dichtheden van het grondwater, zoals het modelleren van brijn grondwater in 

zoutkoepels met een p, van bijvoorbeeld 1200 kg/m3, dient in MOCDENS3D gerekend te worden met 

vergelijking (5) (dynamische viscositeit F en intrinsieke permeabiliteit i0 in plaats van vergelijking (6) 

(doorlatenheid k) of moeten geavanceerde codes zoals METROPOL worden gebruikt. 
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Figuur 1: MODFLOW-elementen met bijbehorende dichtheidstermen. 
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waar k, = K, pfg/p de doorlatendheid voor zoet water is en (p - p3 /pf de zogenaamde opdrijf- 
term. Discretisatie van deze opdrijfterm, die nodig is in de MODFLOW-module, geeft (zie 
figuur lb): 

De MOC-module, die zoet, brak en zout grondwater verplaatst met behulp van de methode 
der karakteristieken, levert de dichtheid voor elk element via: 

( P -pf %.k) p . .  = p f  '+L- 
Pf Cs 

waar CijSk de stofconcentratie in grondwater in element i j ,k is en C, de referentie-stofcon- 
centratie in zout grondwater. Herschrijven van vergelijking (6 )  in gediscretiseerde termen 
van de MODFLOW-module en gebruikmakend van vergelijking (7) geeft voor de stroming 
aan de bovenkant van element ij,k: 

en voor de stroming aan de onderkant van element i j,k: 

Om van de verticale snelheid q te komen tot de volumestroom Q, wordt vermenigvuldigd 
met het oppervlak Ar, Aci. Vergelijking (9) wordt met behulp van het zogenaamde gelei- 
dingsvermogen in verticale richting, CVij,k- = KVijSk- Arj Aci / Avk.u2 (McDonald en 
Harbaugh, 1988): 

en hetzelfde geldt voor vergelijking (10): 

Zoals te zien is in Qi.j.k - is de bijdrage van de dichtheid positief (+CVij,k.. u2BOUYij,k - I A V ~  

en in Qij.k + u2 negatief (-CVij,k+ l12BOWij,k Avk + Dit komt doordat de stromingsrich- 
ting in element i j,k aan de onderkant Qi.j.k + tegengesteld is aan de richting van de z-as 
en de zwaartekracht. In de MOC-module is de dikte THCKjBk van alle elementen in het grid 
bekend: hierdoor kunnen Avk - en Avk + herschreven worden als respectievelijk 
(THCKijrk- + THCKijBk)/2 en (THCKJSk + THCKj,k + J2 (figuur lb). 



Figuur 2: (a) Schuifstroom Av, op het grensvlak. zowel analytisch als numeriek; (b) horizontale snelheid v, op 

het grensvlak. zowel analytisch als numeriek. Het verschil tussen de afwijking van de numerieke bvz en v, 

van de analytische oplossing komt doordat Avz is opgebouwd uit verticale snelheden op een afstand van 

het grensvlak (van een halve lengte van een element). terwijl v, óp het grensvlak ligt. 
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Resumerend: er zijn drie aanpassingen: 
a aftrekken van de twee opdrijftermen uit de vergelijkingen (11) en (12) van de restterm 

RHSij,k in vergelijking (2) van de MODFLOW-module; 
b optellen van de twee opdrijftermen uit de vergelijkingen (11) en (12) bij respectievelijk de 

volumestromen Qij,k- en Qij,k+ m, die gebruikt worden in de MOC-module om stoftran- 
sport te modelleren; 

c er wordt gerekend met de zoetwater-stijghoogte hf in plaats van met de stijghoogte h. 
Het enige wat moet gebeuren om grondwaterstroming dichtheidsafhankelijk te maken is 
elke keer voordat de grondwaterstromingsvergelijking wordt opgelost bij de restterm 
RHSij,k in de MODFLOW-module voor elk element de opdrijftermen toe te voegen. Voor de 
berekening van de dichtheidsverdeling dient de volumestroom Q te worden aangepast met 
de opdrijfterm. Deze aanpassing is in feite al door Lebbe in 1983 uitgevoerd voor het 2D 
stoftransport model MOC (Konikow en Bredehoeft, 1978). N.B.: hf is een fictieve zoetwater- 
stijghoogte geworden: met andere woorden de dichtheid is hierin meegenomen. Zo staan 
stroomlijnen (snelheidsvectoren) niet loodrecht op de zoetwater-stijghoogte-isohypsen als 
grondwater een dichtheid heeft die niet gelijk is aan zoetwater (pf= 1000 kgIm3). In zoet 
grondwater zal echter niets veranderen ten opzichte van de oorspronkelijke MODFLOW- 
berekeningen zonder dichtheidsverschil. 

Grootte van de tijdstap A t  

Bij grondwaterstroming met een variabele dichtheid is de snelheidsverdeling afhankelijk 
van de dichtheidsverdeling (via het zoetwater-stijghoogtepatroon). Door verplaatsing van 
zoet, brak en zout grondwater verandert de dichtheidsverdeling. Het zoetwater-stijghoogte- 
patroon moet opnieuw berekend worden, omdat anders de snelheidsverdeling niet meer in 
overeenstemming is met de dichtheidsverdeling. De grootte van de tijdstap At is belangrijk, 
want de tijdstap bepaalt wanneer en hoe vaak de snelheidsverdeling opnieuw berekend 
moet worden. Een te grote tijdstap veroorzaakt een onrealistische oplossing. Het is dus van 
belang te weten welke tijdstap At nog acceptabel is. Dit hangt af van de snelheid van het te 
beschrijven proces. Zo kan deze At in grootschalige geohydrologische systemen in duinge- 
bieden in de orde van (enkele) jaren zijn (Lebbe, 1983; Oude Essink, 1996), tenzij bijvoor- 
beeld sterke grondwateronttrekkingen de dichtheidsverdeling zodanig snel doen verande- 
ren dat  een kleinere tijdstap moet worden gekozen (in de orde van maanden). De grootte 
van de tijdstap wordt bepaald op basis van ervaring enlof via trial-and-error (bijvoorbeeld 
met behulp van enkele testberekeningen: als het dichtheidsveld snel verandert, zijn klei- 
nere tijdstappen gewenst). 

Testberekeningen met MOCDENSôD 

1 Scherp verticaal zoet-zout grensvlak 

Het hypothetische probleem met het verticale zoet-zout grensvlak in een homogeen water- 
voerend pakket (hier horizontaal L = 1,O m bij verticaal D = 0,5 m) is een bekend geval. 
Omdat een scherp grensvlak-benadering wordt nagebootst gelden de volgende parameters: 
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Figuur 3: Ontwikkeling van het grensvlak op zes momenten in de tijd: 80 bij 40 elementen. 

D,,, = O m%, q, = CITH = % = O m en Rf = 1 (dus geen retardatie). Overige bodemparame- 
ters zijn doorlatendheid k = 10-3 m/s en porositeit n = 0,l. Er  zijn vijf gevallen van discreti 
satie bekeken: zowel de lengte als de dikte van een element zijn (a) 0 , l  m (10 bij 5 elemen- 
ten); (b) 0,05 m (20 bij 10 elementen); (c) 0,025 m (40 bij 20 elementen); (d) 0,0125 m (80 bij 
40 elementen); (e) 0,00625 m (160 bij 80 elementen). Per element zijn initieel 16 deeltjes 
geplaatst (dit is veel: het effect van het aantal deeltjes per element op de nauwkeurigheid 
van de oplossing van de stoftransportvergelijking is groot (Oude Essink, 1996)). Er is een 
vaste stijghoogte gelijk aan nul aangebracht voor alle vijf gevallen aan de linkerkant van 
het pakket in het centrum van het ene element net onder het midden. De totale simulatie- 
tijd is 1440 min (1 dag): 2880 tijdstappen At van 30 s. 

Schaars (1996) en Olsthoorn (1996a) hebben de initiële situatie van het grensvlak al 
berekend. De analytische oplossing voor het initiële absolute snelheidsverschil links en 
rechts van het grensvlak tussen zoet (pf = 1000 kg/m3) en zout (pf = 1025 kglm31 grondwater 
is als volgt (De Josselin de Jong, 1977): Avz = (Wn)[(p, - pf)/pd = 2,5 x 10-4 mis, de zoge- 
naamde schuifstroom. Tevens is de initiële horizontale snelheid v, bekend op het scherpe 
grensvlak (Verruijt, 1980): v, = (Wn)[(p, - pf)/pf] [(l/n)ln tan(nz/2D)1. Figuur 2a toont de 
schuifstroom Av, op het grensvlak. Sommatie van de absolute waarden van v, in de elemen- 
ten aan weerszijden van het grensvlak levert de waarden van de schuifstroom op. Zoals te 
zien is: bij een fijner grid zullen de numerieke waarden de analyti-he oplossing benaderen. 
Aan de randen echter is door de discretisatie nog een behoorlijk verschil tussen deanalyti- 
sche en numerieke oplossing. Dat komt doordat de opdrijfterm niet is meegenomen in het 
bovenste en onderste deel van de resp. bovenste en onderste laag elementen. Tevens wordt 
in het numerieke geval een ondoorlatende rand verondersteld. Figuur 2b laat zien dat de 
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numerieke oplossing voor de horizontale snelheid v,, die ligt óp het grensvlak, wél 
uitstekend correspondeert met de analytische oplossing. 

Figuur 3 toont de ontwikkeling van het grensvlak op zes momenten in de tijd voor geval 
d: 80 bij 40 elementen. Een diskette met diverse animaties van de verplaatsing van het 
grensvlak is te verkrijgen (zie onderaan artikel). In het begin is de stromingssnelheid groot 
(figuur 4) en zal het grensvlak zich snel verplaatsen. Na enige tijd neemt de snelheid af en 
het duurt een aantal uren voordat de evenwichtssituatie is bereikt. Door numerieke dis- 
persie komen elementen voor met een concentratie (en dus dichtheid) die niet gelijk is aan 
zoet (conc. = O mg TDSA en pf= 1000 kg/m3) of zout (conc. = 35000 mg TDSA en p, = 1025 
kglm3) grondwater. Dit wordt veroorzaakt door de oplossingstechniek voor stoftransport 
(deeltjesverplaatsingsmethode en eindige-differentie-methode). Na verloop van tijd neemt 
het aantal elementen met numerieke dispersie af: sommige zogenaamde numerieke disper- 
siedeeltjes 'vallen' weer op hun plaats door het geringe dichtheidsverschil met het 
omliggende zoete en zoute grondwater. 

O min 

...... --------*d ., , . 
b b..-- - - - - - - - - - s - . , .  . - - --- .............. 

0.5 1 .O 

120 min. 

8 . . . .  
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Flguur 4: Ontwikkeling van de snelheidsverdeling op vier momenten in de tijd: 40 bij 20 elementen. De 

lengte van de snelheidspijltjes komt overeen met de verplaatsing van grondwater gedurende een 

periode van 864 s (is 0.01 dag). 
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2 Zoutwaterlichaam in  zoet grondwater 

In dit probleem wordt een zoutwaterlichaam in zoet grondwater behandeld dat  onder 
invloed van de zwaartekracht naar beneden zakt. De verplaatsing van het lichaam als een 
functie van de tijd is geanalyseerd bij verschillende elementgrootten. De volgende parame- 
ters gelden voor een 'watervoerend pakket' van horizontaal L = 1,O m bij verticaal D = 0,5 
m: D,,, = 10-9 m%, aL = 1 mm (is een acceptabele waarde (Bertsch, 1978) voor een systeem 
op laboratorium-schaal), %H = % = 0, l  mm en Ftf = 1 (dus geen retardatie). Overige 
bodemparameters zijn: k = 0,001 mls en porositeit n = 0,l .  De discretisatie is gelijk aan de 
vijf gevallen van het eerste probleem, alsmede een zesde geval (fl 0,003125 m (320 bij 160 
e1ementen)"J. Per element zijn initieel 16 deeltjes geplaatst. Er is een vaste stijghoogte 
aangebracht voor alle vijf gevallen op dezelfde plaatsen als in probleem 1, alsmede voor het 
zesde geval in het centrum van één element op [y = 0,0015625, z = 0,25156251. De totale 
simulatietijd is 3600 min (2,5 dag): 1200 tijdstappen At van 180 s. 

In figuur 5 is de initiële snelheidsverdeling en de zoetwater-stijghoogteverdeling van dit 
specifieke geval te zien voor 40 bij 20 elementen. Bij nadere bestudering is te zien dat het 
stijghoogtepatroon geen exact symmetrische vorm heeft. Dit komt doordat de vaste rand- 
voorwaarde voor zoetwater-stijghoogte op [y = 0,0125, z = 0,26251 niet op de symmetrie-as z 
= 0,25 m ligt. Figuur 6 toont de verplaatsing van het zoutwaterlichaam op zes momenten in 
de tijd voor 160 bij 80 elementen. Door hydrodynamische dispersie ontstaat een dispersieve 
zone. Na een korte tijd ontstaan 'vingers' aan de onderkant van het zoutwaterlichaam. 
Figuur 7 laat zien dat  de grootte van een element een behoorlijke invloed heeft op de 
ontwikkeling van het zoutwaterlichaam: hoe kleiner de elementen, hoe nauwkeuriger de 
'vingering' wordt gesimuleerd. Het blijkt dat het aantal 'vingers' bij een toenemend aantal 
elementen (testberekeningen met 640 bij 320 en 1280 bij 640 elementen) nog steeds niet 
constant is. 

De initiële snelheidsverdeling (figuur 5) laat zien dat aan de linkerkant van het lichaam 
een sterke roterende grondwaterstroming (vortex) is ontstaan. Hierdoor zakt ter plaatse 
het zoute grondwater sneller naar beneden dan aan de rechterkant. Als de linkerkant van 
het lichaam de bodem bereikt (zie figuur 6: t = 60 min), is het zoete grondwater onder het 
lichaam ingesloten. Toch zal door verschillen in dichtheid het zoute grondwater geheel over 
de bodem verspreiden. Met andere woorden: gedurende met name de eerste tientallen 
minuten van de simulatie zal het zoete grondwater zich door het zoutwaterlichaam heen 
moeten wringen ('zoetwater-vingers'). Ter plaatse bevinden zich veel gebieden waar scherpe 
dichtheidscontrasten tussen zoet en zout grondwater optreden, met als gevolg numerieke 
dispersie. Door de bijzondere geometrie van dit probleem zal een relatief grote fout ont- 
staan in de massa-balans van het stoftransport. De fout in de massa-balans van het stof- 
transport is afhankelijk van het aantal elementen, de grootte van de tijdstap en het aantal 
deeltjes per element. Eén duidelijke oorzaak is niet aan te geven: daarvoor hebben teveel 
(numerieke) processen invloed op de fout in de massa-balans. In elk geval is het zo dat  hoe 
meer elementen worden genomen, hoe minder de fout fluctueert (zie figuur 8a). In grote 
lijnen komt het hier op neer: bij weinig elementen (5 40'bij 201, bij weinig deeltjes per ele- 

l0 Een systeem van 320 bij 160 elementen en 16 deeltjes per element neemt 26 Mbyte EM RAM in beslag. Bij de 

disciplinegroep Geofysica van de UU is een SUN-Sparc Unix machine aanwezig met 1500 Mbyte EM RAM 

extern geheugen. 
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Figuur 7: Positie van het zoutwateriichaam op t = 60 min voor alle zes discretisatie-gevallen 

320 bij 160 elementen l 

ment (5 4) en een grote tijdstap (dat wil zeggen meerdere verplaatsingen van deeltjes per 
tijdstap, At 2 900 s) kan de fout in massa-balans wel 30% bedragen (figuur 8b: uiteindelijk 
neemt de fout in de massa-balans in dit geval af tot 10%). Bij veel elementen, veel deeltjes 
per element (t 9) en maximaal één deeltjesverplaatsing per tijdstap11 is de fout in de orde 
van 2 à 3%. Een en ander zal nader worden behandeld in een volgend artikel. 

Conclusies 

Met MOCDENS3D kan niet-stationaire 3D dichtheidsafhankelijke grondwaterstroming 
worden gesimuleerd. De aanpassing is relatief simpel. Met de juiste keuze van de element- 
grootte, de tijdstap en het aantal initiële deeltjes per element blijft de fout in de massa- 
balans, veroorzaakt door numerieke dispersie, beperkt. 

'l Het aantal deeltjesverplaatsingen per tijdstap At is onder andere gerelateerd aan het zogenaamde Courant- 

getal en hangt af van de grootte van het element: hoe kleiner het element, hoe kleiner de tijdstap At moet 

zijn om één verplaatsing per tijdstap At te krijgen. Bijvoorbeeld voor At = 180 s, de gevallen (a) en (b) (grote 

elementen) beginnen met 1 deeltjesverplaatsing per tijdstap; geval ( c )  met 2 verplaatsingen, geval (d) met 4 

verplaatsingen; geval (e) met 9 verplaatsingen en geval (D met 20 verplaatsingen. 
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Figuur 8: Fout in de massa-balans van het stoítransport als een functie van de tijd: (a) het effect van een 

aantal elementen op de fout: de zes referentie-gevallen met At = 180 s. D,,, = l[r9 rn2/s en a~ = l mm: (b) 

het effect van het aantal deeltjes per element en de grootte van de tijdstap op de fout in de rnassa- 

balans. 
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Toekomstperspectief 

De ontwikkeling van de grondwaterstromingsmodule van MOCDENS3D, te weten 
MODFLOW, gaat steeds sneller. Zo zijn al een flink aantal ondersteunende grafische modu- 
les beschikbaar (bijvoorbeeld Visual MODFLOW, PMWIN, Argus ONE, GMS en Groundwater 
Vistas). Tevens zijn, behalve MOCDENS3D en MT3D, een groot aantal pakketten en modu- 
les in omloop die compatibel zijn met MODFLOW en die aan grondwater gerelateerde pro- 
cessen kunnen modelleren, zoals MODFLOWT (stoftransport), RT3D en BIOMOD 3D (multi- 
componenten transport), COMPACTION/MODFLOW (compactie van sedimentaire lagen) en 
MODUFLOW (koppeling MODFLOW en DUFLOW). Combinaties van MOCDENS3D en deze 
pakketten en modules zullen in de toekomst in staat zijn complexe problemen te 
modelleren. 
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Computeranimaties van de twee problemen 

De diverse animaties van de verplaatsing van het scherpe grensvlak en het zoutwater- 
lichaam als een functie van de tijd zijn te verkrijgen door een aanvraag te 'mailen' naar 
g.oude.essink@geof.ruu.nl (vermeldt uw postadres!), of door de desbetreffende bestanden te 
downloaden van de Internet-site van de NHY http://waterland.net/nhv of via de ftp-site 
van het ICHU: ftp://ftp.geof.ruu.nl/pub/people/goe. 
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stofconcentratie in grondwater in element i j,k in mg11 [M L-31 
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doorlatendheid in verticale richting [L T-l] 
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druk [M L-' T-21 
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putten. Bij dichtheidsberekeningen worden de opdrijftermen hieraan toe- 
gevoegd. (Schaars (1996) noemt deze toevoeging de extra bronterm) [L3 'F1] 
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dikte van element i j ,k in laag-richting [L] 
intrinsieke permeabiliteit in verticale richting [L21 
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