Technische Universitat Dresden — Fakultat Bauingemvesen
Institut fur Wasserbau und Technische Hydromechanik /\}
Institut fir

37. Dresdner Wasserbaukolloquium 2014 |W giﬁieggﬁ: ,‘j"f,’ omechanik
. . .. . « i r i
LSimulationsverfahren und Modelle fiir Wasserbau Wwkserwirtschaft 4

Block 1
Saal 4

Mehrdimensionale Simulationen der Gewasserglute
in Astuaren - Aufbau und Uberprifung

N <
ST
o ®©
o

Jens Wyrwa

Beim Aufbau eines mehrdimensionalen Simulationge3ys fur die Gewassergu-
te von Astuaren konnten durch ein Konzept der méfiKopplung mittels Trans-
portmatrizen Einsparungen bei der Erstellung desulsitionssystems und Ver-
kurzungen der Simulationslaufzeiten erzielt werdéur. Uberpriifung der Appro-
ximationsgute wird eine Methodenkombination eingaselie eine differenzierte
Aufklarung der Ursachen fir Abweichungen zwischewe8hnungsergebnis und
Messwert erlauben.

Stichworte: Gewassergute, Astuar, Aufbau Simulasgatem, Uberpriifung Ap-
proximation, Hydroinformatik

1 Aufgabenstellung

Zentraler Parameter der Gewassergite ist der Safigehalt, der hauptséach-
lich von der im Wasser treibenden Pflanzenbiomasstimmt wird, deren Le-
bensbedingungen einer Vielzahl von Einflissen wuagen sind.

Durch die deutschen Nordsee-Astuare fiihren wirfdatta bedeutsame Was-
serstralRen. Giteprobleme in diesen Astuaren stehZnsammenhang u. a. mit
der Fahrrinnentiefe. Da im Astuar ein Nebeneinawder Fahrrinne, Nebenrin-
ne und Wattflache in einem Querschnitt auftritiytbdie Bundesanstalt fir Ge-
wasserkunde (BfG) z. Z. ihre bisherigen querscégmtnittelten Simulations-
maoglichkeiten zu einem mehrdimensionalen System Busser Beitrag be-
schaftigt sich mit den Hydroinformatik-Aspektensbe Ausbaus.

Die Bundesanstalt fir Gewasserkunde (BfG) berawisser- und Schiffahrts-
verwaltung des Bundes u. a. in Fragen der Wasd#déiu®azu gehort es, die
Gewasserglte der Bundeswasserstral3en zu vermeasseru wokumentieren,

Ursachen fir Gulteprobleme aufzuklaren und die Ausfitigsverwaltung bei

ihrer Tatigkeit in bezug auf die Gewdasserglite ztate@. Seit Uber 20 Jahren
sind dabei auch numerische Modelle im Einsatz.

Die numerischen Modelle dienen zum Einen dazudeeiUrsachenaufklarung
ein quantitatives Systemverstandnis zu entwickelm; erst wenn es gelingt, die
gemessene Gewassergute richtig zu modellieren, #avon ausgegangen wer-
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den, dass die beteiligten Prozesse auch in ihr@B&rordnung richtig beschrie-
ben wurden. Zum anderen werden Modelle zur Progamsgesetzt, um vorher-
zusagen, wie sich Eingriffe ins Gewasser auf diee@iswirken.

2 Einfihrung Gewéassergttemodellierung

Ein deterministisches Gutemodell wie QSim fasstifasser lebende Organis-
men zu sog. funktionalen Gruppen zusammen und rnededie als gleichma-
3ig im Wasser geldste Konzentrationen. (Kirchesuh Sichol, 1999)

Als wichtigste Prozesse seien hier angesprochemerS@aff wird von den im
Wasser treibenden Algen produziert. Deren Wachstuohvom Vorhandensein
von Licht, Warme und Nahrstoffen limitiert; plardthe und benthische Orga-
nismen konsumieren lebende Algen, Bakterien zersetbgestorbene Bio-
masse. Letztere beiden Prozesse sind entscheideddeefAbnahme des Sauer-
stoffgehalts im Wasser. Zudem findet ein Gasaushalber die Gewasserober-
flache statt.

Zur Beschreibung dieser hier nur sehr grob skiebio-chemischen Prozesse
werden im Modell 70 planktische d.h. transportidftnzentrationen bendtigt.
Die Prozesse sind in 16 Module untergliedert, welt0 empirische Parameter
verwenden.

3 System-Aufbau

3.1 Konzept

Zwei Besonderheiten zeichnet numerische ModelleStmulation der Gewas-
sergute aus:

» Sie werden, verglichen mit anderen IT-Werkzeugen @ewéasserpla-
nung, nur von einem sehr kleinen Kreis von Expedieigesetzt. Mit der
Entwicklung befassen sich an der BfG zwei Mitardeit

« FUr die Simulation der Gewéasserglte ist es erfoothedange Zeitraume
(mindestens ein Jahresgang) und grol3e Gebiete EiB.von Schmilka
bis Cuxhaven) zu berechnen.

D. h. beim Aufbau eines Modellierungs-Systems miuasbesonderem Malde
darauf geachtet werden, existierende Komponenteremienden und Compu-
ter-Resourcen optimal zu nutzen.
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Der Aufbau eines numerischen Werkzeugs zur mehriioralen Glitesimula-
tion geschieht in der BfG durch die Implementieruikgpplung und Anpassung
vorhandener Modelle und Module. Bei der Kopplungh ®toffumsatz und
Stofftransport werden neue Wege beschritten.

Das bei den 1-D Simulationen bewéhrte Konzept fféne-Kopplung, d.h. der
Trennung von Berechnung der Hydraulik und der Geesdgite wird Gdbernom-
men. Neu ist, dass die Kopplung nicht mehr mittieds Stromungsfelder (Ver-
teilungen von Wasserstand und Strémungsgeschwieitjgkvie im 1D-Modell
stattfindet, sondern die im folgenden naher erldneTransportinformationen
verwendet werden.

Die als hydraulische Treiber verwendeten ProgramaoreSimulation mehrdi-
mensionaler Stromungsfelder im Gewasser (casu, BRltel HAMSOM sind
z. Z. im Gebrauch) verfligen bereits tiber Komponeate Losung der Advek-
tions-Diffusions-Gleichung, die sie fur hydraulissfrksame Wasserinhaltsstof-
fe (Salz, Suspendierte Sedimente) und fur den paabsyon TurbulenzgrofRen
von (2-Gleichungs-) Turbulenzmodellen bendétigen.

In der Koppelung an ein Gewassergute-Modell erdfthes die Mdoglichkeit,
die Losung der Advektions-Diffusions-Gleichung eisgaren indem die Trans-
portinformation in Form von Matrizen Ubergeben vesrdim Gitemodell wird
der Transport dann dadurch realisiert, dass di&Kafzentrationsfelder model-
lierten Grol3en, welche die Gewasserglte beschreibdrals Vektoren vorlie-
gen, mit diesen (schmalbandigen) Matrizen multipiizverden. Das fuhrt dazu,
dass das Gutemodell das gleiche explizite numezisd¢brfahren verwendet.
(Falls ein numerisches Schema allerdings einenliRlugr zur Stabilisierung
benoétigt, musste dieser auf der Seite des Gitefsosallisiert werden, da erst
dort das Konzentrationsfeld, das transportiert Waekannt ist.)

Das folgende Schema skizziert den so erzeugtemppeken) numerischen Al-

gorithmus. Die Konzentration an einem Ort x im rgieh Zeitschritt (t+delta_t)

ergibt sich aus der Konzentration, die das betedehfWassertropfchen“ auf
seiner Bahnlinie hatte, als es sich zum Zeitpunkbdh am Ort x_orig befand
(Advektion). Auf seinem Weg in diesem Zeitschridt les Konzentrationsande-
rungen erfahren infolge von Diffusion und infolgenvReaktion (Stoffumsatz).

Die gesamte Konzentrationsanderung wird im Gitemhalda&n in einem frac-

tional-step Verfahren ermittelt, indem zuerst désff@msatz berechnet wird,
dann die Diffusion und zum Schluss die AdvektioatZtere beide werden unter
Zuhilfenahme der vom hydraulischen Treiber offl@egelegten Transportma-
trizen berechnet. Der Stoffumsatz wird im Gitembsielbst ermittelt. Dabei ist




4 MehrdimensionalSimulationen der Gewassergiite in Astuaren - AufbalUberpriifung

es moglich, dass jeder fractional Step mit einegem@n sub-Zeitschritt arbeitet;
wobei QSim(3d) nur ganzzahlige Anzahlen an Sub&witisen erlaubt.

Stromungssimulation, hydraulischer Treiber, Software casu SELFE ...

Strombahn-Riickverfolgung Diffusions/Turbulenz
ELM _Model
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fractional step algornhmu/ /
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Wasser-Gite Simulation, Software QSim(3d)

Abbildung 1: schematische Darstellung des gekoppelten Algorithmu

Die folgende Abbildung dient zur lllustration, waas vorgenannte Konzept
zum Aufbau von Qsim(3d) angewandt wird. Dabei siad bewahrte 1-D- Mo-
dell, links, dem in der Entwicklung befindlichen inndimensionalen, rechts, ge-
genubergestellt. Oben in blau die hydraulischenb&re QSim(1d) Gbernimmt
von HYDRAX das Stromungsfeld und berechnet einersglLosung der Ad-
vektions-Diffusions-Gleichung.

Der zentrale Bestandteil eines Gutemodells sindMielule, die den lokalen
Stoffumsatz beschreiben. Z. B. der Verbrauch vohrstaffen durch das Wach-
stum von im Wasser driftenden Algen. In einem dwieistischen Gltemodell
wie QSim werden diese Grol3en als im Wasser gleiBignZerteilte Konzentra-
tionen modelliert. Aber auch Prozesse wie der Gaaasch mit der Atmospha-
re werden als Stoffumsatz modelliert. Das an des3#&fberflache befindliche
~Wassertropfchen®, das nattrlich einem TransportFiel3geschehen des Ge-
wassers unterliegt, erfahrt lokal einen Zuwachs édmahme von geldsten Ga-
sen wie z. B. Sauerstoff oder Stickstoft.

Die als Fortran-Subroutinen organisierten Stoffumsggsmodule aus
QSim(1d) werden in der 3d-Fassung im Original veret. D.h. das mehrdi-
mensionale Modell wird aus derselben Programmqueliepiliert wie das 1D-
Modell.
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Stoff-Umsatz-Module (16)

Warme, Nahrstoffe, Algen, Konsumenten,

Stoff-Umsatz

org. Kohlenstoff, Sauerstoffbilanz etc.

1D
HYDRAX casu, SELFE, Strémungssimulation
/ HAMSOM .
; (Impulsbilanz +
Strémungsfeld l Massenerhaltung)
QSim(1D)
Stoff-Transport
(Advektion+Diffusion)
Bedienungs- Transportinformation
Oberflache
Gerris QSim (3d)

Ergebnis -
Auswertung

Abbildung 2: schematischer Aufbau ein- und mehrdimensionalee@ddell-Systeme

Die eigentlichen Programmierarbeiten zur Schaffamghrdimensionalen Mo-
dells bestanden dann darin, die Verbindungen den dsprochenen Kompo-
nenten zu schaffen, die Anbindungen an Randbedgeyuaond Benutzerschnitt-
stelle herzustellen und die parallele Bearbeituag Berechnungsvorgange zu
organisieren.

Ein groRer Teil der aufgewendeten Arbeitszeit eel in die Aufklarung und
Dokumentation der Datenschnittstellen geflossen.

Parallel zur Erstellung der Berechnungssoftwaredeutie Uberarbeitung der
graphischen Benutzeroberflache in Auftrag gegeberdass auch bei der Bear-
beitung von mehrdimensionalen Modellen, die bei iBAModellen bewahrten
Ablaufe angewendet werden kénnen.

3.2 Ergebnisse

Die Ubergabe der Transportmatrizen hat sich indlerhaniger Tage codieren
lassen. Dies ist ein Bruchteil des Aufwandes, derdie Neuschaffung eines
kompletten Transportmoduls erforderlich gewesenew&foraussetzung war,
dass der Hydraulische Treiber quelloffen vorlag aein Entwickler bekannt
war.
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Fur Laufzeittests, wurde das Schreiben und Lesei @asportmatrizen im hy-
draulischen Treiber und im Gutemodell abgeschdliet. Summe wurde als An-
haltspunkt flr die Laufzeit eines online gekoppelModells genommen. Daraus
ergibt sich, dass die Simulation eines Gulte-Eregps (meistens ein Jahres-
gang), wenn das zugehorige hydraulische Ereigniabvberechnet wurde, nur
ein Drittel der Zeit bendtigt, die ein online-gekattes Modell fir das erneute
Mitlaufen der Hydraulik verbraucht. In der Summees Projektes, in dem typi-
scherweise 2 hydraulische Ereignisse und 20 Giaghisse simuliert werden,
betragt die Rechnerlaufzeit bei der offline-Kopgwa. die Halfte.

4 Uberprifung Approximationsgiite

4.1 Konzept

Der Wert einer simulationsgestitzten Beratungsiagthangt vielfach nicht
vom absoluten Mal3 der Approximationsgiite ab, sanden der genauen Ein-
schéatzung der mdglichen Abweichungen. Daher istZielsder folgenden Dar-
stellung auch nicht die Verkleinerung von Abweicgen, sondern deren Ermitt-
lung.

Dieser Beitrag betrachtet Modellierung als dreiges Vorgehen:

1. Die mathematische Modellierung der physikalischeargdnge in Form
partieller Differentialgleichungen,

2. der numerische Algorithmus zur ndherungsweisen mnggslieser partiel-
len Differentialgleichungen und

3. die datentechnische Realisierung der NaherunggiosuRorm von Soft-
ware.

Die mathematischen Modellannahmen als erste Stefdvibdellierung lassen
sich nur durch den Vergleich mit Naturmessungenrpiién. Fir einen sol-
chen Vergleich muss sich aber eingrenzen lassewjenveit die evt. Abwei-
chungen von den Stufen 2 und 3 erzeugt werden, tsah die folgenden Ab-
schnitte befassen.

Zuerst werden im folgenden Abschnitt zwei a-posteftehlerschatzer vorge-
stellt, die Einblicke in die Gite der numerischeppfoximation erlauben. Im
Ubernachsten Abschnitt wird dann ein Konzept derk®tung von schemati-
schen Testfalle als Moglichkeit zur Uberpriifung Gedierung (3. Stufe) disku-
tiert.
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4.2 a-posteriori-Fehlerschatzer zur Uberpriifung der nunerischen Néhe-
rung

Das eingesetzte ELM(Euler-Lagrange-Methode)-Vedahzur Advektionsmo-
dellierung berechnet von jedem Knoten ausgehen8&tdoeembahn zurtick an den
Punkt, an dem sich das Fluid-Partikelchen zum \g@gangenen Zeitpunkt be-
funden hat. Dort wird dann mittels einer Interpmlataus den Knoten in der
Umgebung des Strombahnursprungs die advektiertezéfaration ermittelt.
Damit steht fest, welcher Knoten von welchen amiléfaoten wieviel Masse
erhalt. Damit kann dann a-posteriori auch umgekedirzeichnet werden, wie-
viel jeder Knoten an unterstromige Knoten abgegdia#nin der nachstehenden
Abbildung, die einen Ausschnitt aus dem Netz eifegmodells des Elbe-
Astuars zeigt, sind die Knoten entsprechend derhAteris von abgegebener zu
ursprunglich vorhandener Masse koloriert. Die gniKe@oten haben genau die
Masse weitergegeben, die sie im vorangegangendsacHleit reprasentierten.
Die Roten haben mehr abgegeben als vorhanden ariglalien weniger.

Massbilanz Faktor

i 'FP‘ER”'HJZLLL“ Il |.|1 | |1| (L |1| 2“

1.3

Abbildung 3: A-posteriori Fehlerschétzer Massenerhaltung

Daran ist nun zu erkennen, dass die Massenerhalturter gleichmaRigen
Stromung der ebenmallig diskretisierten Hauptrinuteegftllt wird, es sich aber
in den flacheren, grober aufgelésten Randbereiéiiwyeichungen ergeben.

Fur ELM-Verfahren mit linearer Interpolation lassth die numerische Diffusi-
vitat abschéatzen. Fur unstrukturierte Netze istkéstner als das Quadrat der
Ortsschrittweite geteilt durch die ZeitschrittweiWwird dies nun mit einem er-
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probten Ansatz fur die reale Diffusivitat in tiefgmittelter Betrachtungsweise
wie dem Elder-Ansatz verglichen, der die Diffusmis Faktor mal Sohlschub-
spannungsgeschwindigkeit mal Wassertiefe angibtaBbsich nach der Str6-
mungssimulation die maximal moégliche numerischdu3ibn zu einer realisti-

schen Abschatzung ins Verhaltnis setzen.

In der nachstehenden Abbildung wird wieder ein Absst aus einem Teilmo-

dell des Elbe-Astuars gezeigt. Die Darstellung Ekennen, dass die numeri-
sche Diffusion im Hauptstrom in der gleichen Grdafddnung liegen kann wie

die reale. In langsam durchflossenen flachen Segtemchen auch dariber.

skalierte max. numerische Diffusivitat
V. < AX®/At

num.

Ve = 5930, [

ﬂﬁl] | II'HI"HIL.H;-_—I r||:|||]||D | |

0.01 100

Abbildung 4: A-posteriori Fehlerschatzer numerische Diffusion

Dies erlaubt die Schlul3folgerung, dass dann, weogebchemische Stoffum-
setzungs-Prozesse in flachen Randbereichen graiedmarfe Konzentrations-
unterschiede erzeugen, MalRnahmen zur Verminderangunerischen Diffu-
sion ergriffen werden mussen; dies kdnnen feinas&rBtisierungen oder diffu-
sionsarmere Advektions-Algorithmen sein.

4.3 Uberprifung der datentechnischen Realisierung

Bei der Uberprifung der datentechnischen Realisge(Stufe 3) wurde auf den
modularen Aufbau des Simulationssystems zurickffegriDa die Funktion
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des Gesamtsystems sich nicht anhand eines Testtaidassend klaren lasst,
wurde die Aufgabe in Teile zerlegt und der Versudternommen, zu zeigen,
dass das einzelne Modul im Kontext des Systemsgi@imktioniert.

.Keine Ruckwirkung“ Am einfachsten lassen sich Miadtesten, die nicht von
anderen abhangig sind.

.Isolation durch 2 Testfélle* Zwei verschiedene lgtiache Testfélle werden so
konstruiert, dass eine Komponente einmal einenr&gizum Ergebnis leistet,
im anderen Testfall ist sie nicht aktiv. Darausssdbeide numerischen Berech-
nungen mit den Erwartungen an den Algorithmus (bstienmen, wird dann
geschlossen, dass diese Komponente korrekt implertemvurde. (Wyrwa
2003)

~<Abschalten* Einige Module lassen sich nur Uberprjfwenn andere Module
abgeschaltet werden. Der Eingriff in die Softwasteselbst fehleranfallig, wes-
halb dies eine weniger sichere Testmethode ddrstell

»1estumgebung” Einige sehr stark verknipfte Modildssen sich nur dann te-
sten, wenn das Verhalten der mit ihnen zusammeewitén Module Uberbruckt
wird. Die so codierten Testumgebungen sind derchesste Fall in der Uber-
prafung.

Die nachstehende Tabelle listet beispielhaft awicihe Strategie bei welchen
Modulen angewendet wurde. Alle schematischen Twstslen basierend auf
dem Stromungsfeldes eines Kreisgerinnes getestdtdann der Transportbau-
stein mitlaufen kann, ohne einen Beitrag zur Kotrationsanderung ab-
zugeben.

Modul Keine Isolation | Abschalter] Test-
Rick- | mittels 2 umgebung
wirkung | Testfallen

Temperaturbaustein X

Zehrung organischer Kohlenstoff X

Sauerstoffbilanz X

Nahrstoffe N, P, Si X

ph-Wert X

Hier soll nicht der Eindruck erweckt werden, dass Weg gefunden worden
ware, die Fehlerfreiheit von Software mathematisghkt nachzuweisen. Auch
gelingt kein Nachweis volliger Lickenlosigkeit déestschemas. Das geschil-
derte Vorgehen hat sich aber in der Fehlerdetektgeibei der Programment-
wicklung bewabhrt.
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5 ResUmee

Nachdem seit Jahresanfang ein lauffahiges Systeiegtzwecken zur Verfi-

gung steht, a3t sich schluf3folgern, dass durcthaaisangewandte Erstellungs-
Konzept die erwarteten Einsparungen beim Entwidkbamfwand realisiert

werden konnten.

Erste Laufzeittests belegen die durch die offlirepglung erzielbaren Laufzeit-
vorteile.

Die eingesetzten a-posteriori-Fehlerschatzer eglawtinsichten in die Gute der
numerischen Approximation, die sich in Empfehlundpmziglich Diskretisie-
rung und Verfahrensauswahl umsetzen lassen.

Der Wert der hier angewandten Testschemata zurpdifeng der Implemen-
tierung einzelner Komponenten wird sich in der tjedinstehenden Praxis-
Erprobung des Gesamtsystems erweisen.

6 Ausblick

Zum einen scheint ein Wandel des Berufsfeld desdigtbrmatikers im Gange
zu sein. Der Weg geht offensichtlich weg vom Eianélickler hin zum Kom-
ponenten-Entwickler und/oder Systemintegrator,idlénterdisziplinaren Teams
tatig ist. Bei diesem Wandel des Tatigkeitsfeldekammmen Modularisierung,
Dokumentation und systematische Erprobung ein ingriéeres Gewicht.

Zum anderen werden die Vorteile, die sich durch3grénwender- und Nutzer-
Gemeinschaften erzielen lassen, bei komplexen Medeigs-Systemen immer
offensichtlicher. Open-source-communities sind beted Einrichtungen um
ortsunabhéangig und institutstibergreifend Anwendungsl Entwicklungsarbei-
ten in Bezug auf numerische Modelle zu verbinden.
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