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1 Einleitung

Direktgasinjektionen (z.B. von Sauerstoff, Was-
serstoff, Methan) zur Beschleunigung des biolo-
gischen Abbaus haben sich in den letzten Jahren
als Sanierungstechnologie von Grundwasser-
schadensfallen etabliert. Auch die Begasung von
Deponiekdrpern und Kippensedimenten ber
Vertikal- bzw. Horizontalbrunnen wird in For-
schungsprojekten intensiv untersucht. Am O-
XYWALL-Standort Leuna erfolgt die Direktgas-
injektion Uber ca. 15 Injektionslanzen, die mittels
Geoprobe-Technologie eingebracht wurden und
einen variablen Begasungshorizont zwischen 8
und 12 m u. GOK aufweisen. Der jeweilige Be-
gasungshorizont wurde entsprechend einem
klein-skaligen Raster von geologischen Profilen,
EC-Logs und tiefenorientierter Analyse der
Schadstofffahne festgelegt. VVor der Sauerstoff-
Gasinjektion wurde eine Reihe von konservati-
ven Ar-Gastracern durchgefiihrt, um Fliesspfade,
Fliessgeschindigkeiten, Hetero-genitaten zu er-
kunden und bestehende Prognose-Modelle itera-
tiv zu kalibrieren

Da das injezierte Gas sowohl in Phase als auch in
geldster Form migriert, erfordert eine erfolgrei-
che Direktgasinjektion ein Versténdnis der wich-
tigsten Transportschritte:

e (Gasphasen-Transport im heterogenen gesét-
tigten/ungesattigten porésen Medium

e Gastransport von der mobilen/immobilen
Gasphase zur angrenzenden Wasserphase

e Transport des geldsten Gases zu den Reakti-
onsplatzen.

In Bench-Scale-Experimenten wurden die ein-
zelnen Transportschritte eingehend untersucht
und modellméssig beschrieben (GEISTLINGER

et al. 2005, 2006). Dabei wurden basierend auf
einer Stabilitatsanalyse Gasstromungsmuster in
Abhangigkeit vom Sedimenttyp und Injektions-
rate klassifiziert. Experimentell bestimmte Mas-
sentransferkoeffizienten wurden in Field-Scale-
Transportmodelle implementiert, welche sowohl
heterogene Permeabilitatsfelder als auch hetero-
gene geochemische Parameterfelder berticksich-
tigen (EISERMANN 2005).

Mittels konditionierter, geostatistischer Algo-
rithmen (GSLIB) werden die Computer-Modelle
entsprechend dem aktuellen Informationsstand
(geologische, geophysi-kalische und hydrauli-
sche Information) aktualisiert. Als Datengrund-
lage dienen Rammkern-Sondierungen (Geopro-
be-Technologie), EC-Logs, Injection-Logs, und
Gastracerversuche.

Im Rahmen des Feldexperimentes ,,OXYWALL"
am Standort LEUNA, welches durch das Um-
weltforschungszentrum Leipzig-Halle und der
Biopract-GmbH durchgefuhrt wird, soll exem-
plarisch gezeigt werden, wie eine optimierte
Prozessfiihrung mittels Computer-Modelle erfol-
gen kann. Dabei werden die Teilprozesse wie
folgt beschrieben und tber Daten-Schnittstellen
gekoppelt:

e Injektionsraum der Gaswand: Dynamische
Gasphasenverteilung im heterogenen poro-
sen Medium (TOUGH2-Simulator) = Out-
put und Schnittstelle zur 1-Phasen-
Modelleirung im Reaktionsraum: raumlich-
variable Gasverteilung

e Reaktionsraum der Gaswand: Auflésung der
rdumlich-variable Gasverteilung
(MODFLOW-RT3D-Simulator) A) konser-
vativer Gastransport, B) reaktiver Gastrans-
port.
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2 Modellierung von Reaktiven
Gaswanden auf der Feld-
Skala

Das im Folgenden vorgestellte Modellkonzept
wurde am Safira-Standort Bitterfeld speziell fur
den aeroben und anaeroben Abbau von chlorier-
ten, aromatischen Kohlenwasserstoffen entwi-
ckelt (EISERMANN 2005) und wird derzeit auf
den Safira-Standort Leuna Ubertragen.

2.1 Konservativer
grol3skalig-zoniertes
kleinskaliges kf-Feld

2.1.1 Lokales Modell

Das lokale Modell fiir den Safira-Mikrostandort
ist ein Ausschnitt des regionalen Modells (ca.
3km x 4 km) von 900 m Lange und 700 m Breite
und mit einer von Diskretisierung 10 m. Die
Méchtigkeit des Grundwasserleiters wir tber die
Differenz zwischen Ober- und Unterkante defi-
niert, sie variiert von Zelle zu Zelle. Die longitu-
dinale Dispersivitét o, betragt bei allen Simulati-
onen 1 m, die transversale Dispersivitat o; = 0.1
m und die effektive Porositat wurde mit 0.3 an-
genommen.

Transport fir
und

Der konservative Transport von Monochlorben-
zen (MCB) fur ein groBRskalig- zoniertes kf-
Feldes (kf = hydraulische Leitfahigkeit; PEST-
Kalibrierung) wurde mit dem eines kleinskaligen
kf-Feldes (konditioniertes Gauss-Feld) vergli-
chen. Die Strémung wurde mit MODFLOW2000
und der Transport mit dem Programm MT3D
berechnet, wobei die Charaktersitiken-Methode

I
i

Abb. 1: Prognose-Modellierung:

MCB-Verteilung

(MOC) verwendet wurde, um die numerische
Dispersion zu minimieren. Die Ergebnisse der
Prognose-Modellierung, d.h. die  MCB-
Verteilung nach 10 Jahren, sind in Abb. 1 darge-
stellt. Beachte, dass die Farbskala in Grauwerten
aus drucktechnischen Grinden dargestellt ist,
d.h. dunkle Fl&chen ausserhalb der Fahne ent-
sprechen geringe Konzentrationen (,blau’ in
Orginalgrafik) und dunkle Flachen im Zentrum
der Fahne entsprechen hohe Konzentrationen
(,rot” in Orginalgrafik). Dies gilt auch fir alle
dargestellten Abbildungen.

Wie aus dem Vergleich deutlich zu erkennen ist,
wird im grofl3skalig-zonierten kf-Feld MCB we-
sentlich homogener und schneller in nord-
westlicher Richtung wegtransportiert als beim
kleinskaligen Gauss’schen kf-Feld. Hier sind
noch deutlich Gebiete hoher MCB-Konzentration
(> 20 mg/L) vorhanden, das bedeutet aber — wie
aus der Literatur bekannt — dass kleinskalige
Heterogenitdten  wesentlich  den  Schad-
stofftransport determinieren und deren Vernach-
lassigung zu groben Fehlern fiihren kann.

2.2 Reaktiver Transport: 3D-
Computer-Simu-lation  einer
Reaktiven Sauerstoffwand

Fur das folgende vollstindige Reaktions-

gleichungssystem wurde ein Reaktionsmodul in
FORTRAN programmiert:

(1) Aerober mikrobieller MCB-Abbau (Double-
Monod-Kinetik):

CoHsCl+70,(W)—>6C0;2+4H,0+13H+CI” (GI. 1)

[

im quartdren Grundwasserleiter am Safira-

Mikrostandort Bild links: grof3skaliges keFeld (PEST-Kalibrierung) und Bild rechts: kleinska-
liges ke-Feld (konditioniertes Gauss-Feld). Skala: blau = 2.5 mg/L, rot = 22.5 mg/L.
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(2) Auflésung einer immobilen 2-komponentigen
Mischgasphase (first-order Kinetik):

02(9) <> Oz(w) (Gl. 2)
N2(w) <> Na(9) (Gl. 3)

(3) pH-Puffer: Kalzit-Auflosung (first-order Ki-
netik)

CaCOs(s) «» Ca," + CO5™ (Gl. 4)
(4) Kalzit-Karbonat-Gleichgewicht

H,CO; <> 2H" + CO4* (GI. 5)
HCO; <> H' + CO5* (GI. 6)
(5) Dissoziation von Wasser

H,0 <> H" + OH". (GL. 7)

Wesentlich ist, dass dieses Reaktionssystem mit
Hilfe einer kanonischen Transformation auf tota-
le Konzentrationen, d.h. Konzentrationen glei-
cher GroRenordnung, Uberfiihrt werden muss.
Verwendet man den Standard-RT3D-
Algorithmus fuhrt dies dazu, dass der numeri-
sche Solver Konzentrationen behandeln muss,
die sich um mehrere GrolRenordungen unter-
scheiden, z.B. ist Protonen-Konzentration ~ 10~
mol/l und die Sauerstoffkonzentration ~ 107
mol/l. Dies fuhrt zu erheblichen numerischen
Fehlern (néhere Details sieche EISERMANN 2005).

Die einzelnen Reaktionen (1) — (5) sind selbster-
klarend. Fir die Auflésung der 2-komponentigen
Mischgasphase wurde das mit Hilfe der 1D-
Sdulenexpermente validierte konzeptionelle Mo-
dell verwendet, d.h. die Massentransferkoeffi-
zienten wurden mit Hilfe einer Sherwood-Zahl-
Parametrisierung beschrieben (GEISTLINGER et
al. 2005). Um die Wirkung von im Aquifer ge-

Abb. 2:

I6sten Gasen zu simulieren, wurde fir das an-
stromende Grundwasser eine vollstdndige Satti-
gung mit Stickstoff angenommen. Fur reale
Feldszenarien missen hier die Geldst-Gas-
Konzentrationen, z.B. fir CO,, CH, und VOCs
berucksichtigt werden. Das Modell ist so konzi-
piert, dass auch die Auflésung von Mischgaspha-
sen mit mehreren Komponenten simuliert wer-
den kann. Aus Platzgrinden konnen hier nicht
alle Ergebnisse dargestellt und diskutiert werden.
Im Folgenden diskutieren wir nur die Geldst-
Sauerstoff-Konzentration, die im Rahmen einer
Monte-Carlo-Simulation berechnet wurde, und
zeigen, wie das stochastische Modell ,,Unsicher-
heit* zu quantifizieren vermag. Flr eine Diskus-
sion der anderen Spezies sei wieder auf die Dis-
sertation von EISERMANN (2005) verwiesen.

In den folgenden Abbildungen wird eine ,,Large-
Scale-Sauerstoffwand* auf einer Skala von 900m
X 700m betrachtet, d.h. Sauerstoffgas wurde (ber
Injektionslanzen, welche ber Rammkernsondie-
rung (z.B. Geoprobe-Technologie) in den Unter-
grund eingebracht wurden, in die Schadstoff-
fuhrende Schicht und tber das gesamte Feld (y-
Richtung) injiziert. Der Einfachheit halber wurde
eine kontinuierliche residuale Gasphase zu Be-
ginn (t = 0) angenommen. Fur den OXYWALL-
Standort soll die Anfangsverteilung mit dem 2-
Phasen-Programm TOUGH2 berechnet werden.

Die Gel6st-Sauerstoff-Verteilung fur t = 0 und
nach 1000 Tagen ist fur ein groRskalig-zoniertes
kf-Feld in Abb. 2 dargestellt. Wie aus Abb. 2
(Bild links) zu erkennen ist, liefert dieses Feld
eine Uber das gesamte Feld ausgedehnte reaktive
Barriere. Es ist jedoch zu vermuten, dass die
gewlinschte homogene Verteilung eine Folge der

Reaktive Sauerstoffwand: Feldskala 900m x 700m. Vergleich der Geldst-Sauerstoff-

Konzentration (Konzentrationsintervall: blau = 0 mg/l, rot = 50 mg/l) nach 1000 Tagen fur ein
grofRskalig-zoniertes (Bild links) und ein kleinskaliges konditioniertes kf-Feld (Bild rechts).
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groRskaligen Zonierung ist. Unter denselben
Anfangs- und Randbedingungen wurde eine
»Large-Scale-Sauerstoffwand“ fur verschiedene,
gleichwahrscheinliche  Aquifer-Realisierungen
(konditionierte Gauss-Felder) simuliert. Deren
Charakteristika, d.h. der Mittelwert der logarith-
mierten ki-Werte und deren Varianz, sind:

(Ink;)=-8.0, of,, =46.

Wir bemerken, dass die Varianz ein Mal fur die
Heterogenitat des Aquifers ist, z.B. ist die Vari-
anz fir den Borden-Aquifer 0.3, d.h. relativ ho-
mogen im Vergleich zum Safira-Aquifer.

Wie aus Abb. 2 (Bild rechts) ersichtlich zerflieR3t
die reaktive Sauerstoffwand aufgrund der
kleinskaligen Heterogenitaten wesentlich stérker
als im groRskalig-zonierten kf-Feld. Wichtig fur
eine technologische Umsetzung ist, dass entspre-
chend dem heterogenen Strémungsfeld das Sau-
erstoff-Injektions-Regime angepasst wird.

Die in Abb. 2 (Bild rechts) dargestellte Vertei-
lung bertcksichtigt wesentlich mehr experimen-
telle Information, als die in Abb. 2 (Bild links)
dargestellte Verteilung, ndmlich eine umfangrei-
che Datenbasis von ca. 60 Slug-and-Bail-Tests
und ca. 50 geologische Rammkernprofile. Damit
ist die Zuverlassigkeit der Modellaussagen im
Vergleich zum groRskalig-zonierten kf-Feld als
wesentlich hoher einzuschédtzen. Um die Unsi-
cherheit der Simulationen quantifizieren zu kon-
nen, wurde eine Monte-Carlo-Simulation (RUBIN
2003) mit 10 Aquiferrealisierungen durchge-
fuhrt. Die mittlere Gelost-Sauerstoff-
Konzentration (Mittelwert Gber alle Realisierun-
gen) ist in Abb. 3 (Bild links) und der Mittelwert

Mean DO: t5 = 1000 days

Abb. 3:

der Standardabweichung in Abb. 3 (Bild rechts)
dargestellt.

Deutlich zu erkennen ist, dass die Sauerstoff-
wand im oberen und unteren Bereich durchbro-
chen wird. Betrachtet man die Unsicherheit der
Modellaussagen, d.h. den Mittelwert der Stan-
dardabweichung (Abb. 3, Bild rechts), so kénnen
im mittleren und sidlichen Abschnitt der Sauer-
stoffwand, Bereiche hoher Unsicherheit lokali-
siert werden. In diesen Bereichen bedarf es zu-
satzlicher experimenteller Information, um die
Unsicherheit zu minimieren.

3 Zusammenfassung und Aus-
blick

Die im Bench-Scale durchgefiihrten Untersu-
chungen und mittels inverser Modellierung be-
stimmten Parameter, wurden zur Parametrisie-
rung von Field-Scale-Modellen verwendet. Alle
Programmentwicklungen und Modellrechnun-
gen, wurden fiir den Safira-Standort Bitterfeld
durchgefiihrt. Die Ubertragung auf den OXY-
WALL-Standort ist ,straight-forward’. Diese
Computermodelle sind zentraler Bestandteil ei-
nes vom BmfWA geforderten Projektes, in des-
sen Rahmen modulare in-situ Gasinjektionssys-
teme errichtet und optimiert werden sollen.

STD t§ = 1000 days

Monte-Carlo-Simulation einer reaktiven Sauerstoffwand fir t = 1000 Tage. Bild links: Mittel-

wert der Geldst-Sauerstoffkonzentration (blau = 0 mg/l, rot = 50 mg/l), Bild rechts: Mittelwert
der Standardabweichung (SDV) (blau = 0, rot = maximale SDV).
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