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Forord

Denne rapport beskriver de gennemforte aktiviteter, der ligger til grund for opdateringen af JAGG
1.5 til JAGG 2.1 (Miljestyrelsens veerktgj for risikovurdering af forurenede lokaliteter), og
omhandler beregning af den vertikale transport af oplaste stoffer fra en kilde og ned til det
forstkommende, betydende grundvandsmagasin.

Nervaerende projekt er udfert af NIRAS A/S i samarbejde med Institut for Milje & Ressourcer pa
DTU. Herudover har Matt Lahvis fra SHELL Global Solutions, USA, fungeret som ekstern
sparringspartner.

Projektet er igangsat af Miljestyrelsen under Teknologipuljen, og er et af i alt 4 projekter, der
danner grundlag for en revision af JAGG - Miljestyrelsens vaerktej for risikovurdering af forurenede
lokaliteter.

De tre gvrige projekter omhandler:

1) Enrevision af indeklimaberegninger. Udfort af COWI.

2) Enrevidering af den eksisterende stofdatabase med fysisk/kemiske parametre og
nedbrydningsrater for relevante komponenter, herunder forskellige oliekomponenter,
pesticider m.v., samt fasefordeling af oliekomponenter i poreluft og porevand. Udfert af
COWI i samarbejde med DHI.

3) Vertikal transport i opspraekket jord. Udfert af Institut for Vand og Miljsteknologi, DTU.

Der har foregéet en lobende koordination mellem projektgrupperne.

Miljastyrelsen har nedsat en styregruppe til at folge arbejdet. Styregruppen har udover
projektlederne for de enkelte projekter omfattet falgende personer:

Arne Rokkjeer, Miljostyrelsen

Ole Kiilerich, Miljgstyrelsen

Thomas H. Larsen, Orbicon

Morten Nielsen, Region Syddanmark

Jesper Elkjeer Christensen, Region Hovedstaden
Peter Kjeldsen, DTU

Poul L. Bjerg, DTU

Per Brask, Oliebranchens Miljepulje
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Konklusion og sammenfatning

Pé baggrund af den gennemforte litteraturgennemgang er de veaesentligste processer, der har
betydning for stoftransport under bade mettede og umaettede forhold, beskrevet. I forbindelse
hermed er en reekke eksisterende risikovaerktgjer og programmer, der specifikt omhandler
risikovurdering af den umettede zone, gennemgéet og beskrevet.

Der er opstillet 4 forskellige konceptuelle modeller (A-D), som deekker de typiske situationer, der
forekommer ved praktisk risikovurdering. For hver af de 4 konceptuelle modeller er der opstillet
simple 1-dimensionale beregningsudtryk for transporten fra kilden og ned til det underliggende
grundvand. De konceptuelle modeller inkluderer vertikal transport igennem bade meettet (Model A)
og umaettet homogen jord (Model C) samt opsprakket jord (Model B). Den sidste model (Model D)
omhandler horisontal transport ved diffusion under umaettede forhold, og er primeert teenkt som et
hjaelpeveerktgj. For alle modeller er der indbygget en mulighed for at medtage biologisk
nedbrydning i beregningerne. Nedbrydningen antages at folge en 1.ordens kinetik, og der er
sammenstillet en oversigt over publicerede 1.ordens rater for en reekke aromatiske forbindelser
(BTEX) og alifatiske kulbrinter under umettede forhold.

Der er beskrevet et idéoplag til faseopdelt risikovurdering for den umettede zone. Konceptet
indeholder 3 faser, hvor den forste fase anvendes i forbindelse med indledende undersggelser - og
hvor biologisk nedbrydning ikke medtages i beregningerne. I den anden fase kan der, nir en rakke
specifikke forudsetninger er opfyldt, gennemfores beregninger, hvor nedbrydning medtages i form
af meget konservative 1.ordens rater. Endelig gennemfores der i fase 3 en egentlig dokumentation af
den faktiske rate pa en given lokalitet, og der udferes monitering over en tilstrakkelig lang periode
til at kunne vise, at der er stabile forhold i den umattede zone.

Med udgangspunkt i de konceptuelle modeller A, C og D og det udarbejdede faseopdelte koncept, er
der udarbejdet en raekke konkrete eksempler til illustration af, hvordan risikovurderingen i praksis
kan gennemfares. Udover selve beregningen ved hjelp af de nye udtryk, er der givet en reekke
konkrete anvisninger pa, hvordan det kan dokumenteres, at der sker biologisk nedbrydning, samt
anvisninger pa hvilke metoder, der kan anvendes til fastlaeggelse af den aktuelle nedbrydningsrate.

De opstillede beregningsudtryk for model A, C og D er programmeret i EXCEL, og Model A og C er

indarbejdet i Miljgstyrelsens risikovurderingsveerktgj JAGG 2. Model B, som vedrgrer opspraekkede
media, er videreudviklet i projektet, udfert af DTU/Chambon et al., 2010/.
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Summary and conclusions

Based on a detailed literature study, the most important processes involved in contaminant
transport from the source to the groundwater zone under both saturated and unsaturated
conditions are described. The study includes evaluation of risk assessment tools and programs that
specifically concern the vertical contaminant transport in the unsaturated zone above groundwater
reservoirs.

Four conceptual models (A-D) for typical risk assessment situations are defined and for each of the
four conceptual models, a simple 1 dimensional mathematical solution for transport from the
source and down to underlying groundwater is proposed.

The conceptual models include vertical transport through both saturated (model A and unsaturated
soil media (model C) as well as fractured media (model B). The fourth model (Model D) concerns
the horizontal transport by diffusion in unsaturated media, and is primarily considered to be a tool
to support the establishment of a conceptual site model.

For all models, biological degradation can be included in the mathematical solution.

Biological degradation is assumed to follow 1. Order kinetics and an overview of published 1. Order
rates for degradation in unsaturated soil media for a range of aromatic and aliphatic petroleum are
included in the report. A proposal for a stepwise approach to risk assessment for the unsaturated
zone is presented with basis in the theoretical models and mathematical solutions. The proposal
includes three phases, in which the first phase is applicable for a preliminary investigation and the
theoretical calculations do not include biological degradation. In the second phase, biological
degradation in the form of conservative first order degradation rates can be included in the
theoretical calculations for risk assessment if a range of specific conditions are fulfilled. Finally in
the third phase, documentation is required to confirm the theoretical calculations and degradation
rates. Monitoring must be carried out for a sufficient period of time to confirm that stable
conditions have been achieved in the unsaturated zone.

Based on the conceptual models A, C and D and the proposed stepwise risk assessment procedure, a
number of practical examples have been included to illustrate the risk assessment approach. In
addition to calculations using the different risk assessment models, guidelines have also been
included on methods for documentation of biological degradation rates.

The proposed mathematical solutions for model A, C and D have been programmed in Excel and
model A and C are incorporated in The Danish Environmental Protection Agency’s risk assessment
tool, JAGG2. Model B is concerned with fractured media and was further developed and
programmed in a project conducted by the Technical University of Denmark (DTU), /Chambon et
al., 2010/.
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1. Laesevejledning

Denne rapport beskriver baggrunden for — og den opdaterede metode til beregning af vertikal
stoftransport fra en jordforurening og ned til det forstkommende betydende magasin.

For at kunne anvende den nye beregningsmetode kraves et indgdende kendskab til JAGG 2.1, samt
et vist kendskab til de faktorer, der er af betydning for spredning af organiske stoffer i den
umattede zone.

Rapporten er opdelt i falgende kapitler:

. Leesevejledning

2.  Baggrunden for og formalet med opgradering af JAGG beskrives kort.

Her beskrives de processer, der er styrende for transport og fasefordeling af organiske
forureninger i den umaettede zone.

4.  Idette kapitel beskrives en reekke udenlandske risikovurderings-veerktgjer og numeriske
modeller med henblik pa identifikation af brugbare koncepter og ideer.

5.  Pabaggrund af kapitel 3 og 4 er der opstillet en rackke konceptuelle modeller, der
daekker typiske danske forhold mht. geologi og magasinforhold, og for hver model er der
opstillet en stoftransportligning, der udger grundlaget for de egentlige beregninger og
udarbejdelsen af de nye beregningsmoduler.

6.  Idette kapitel beskrives en faseinddelt beregning af risikoen. Hvordan dette kan
gennemfores, er vist i eksemplerne i Bilag 1.

Referencerne til litteraturstudie og symbolliste findes efter kapitel 6.
I bilag 1 er der angivet en rackke eksempler pa anvendelse af beregninger i forbindelse med en

risikovurdering, og i bilag 2 er der henvisninger til metoder til vurdering af 1. ordens nedbrydnings-
rater.
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2. Baggrund og formal

Miljestyrelsen har i 2006 igangsat et arbejde med henblik pa revision af formelgrundlaget og det
tilhgrende regnearksprogram JAGG 1.5 for risikovurdering af forurenede lokaliteter, omfattet af
den offentlige indsats. Det daveerende formelgrundlag i JAGG 1.5 var baseret pa arbejde, der var 10
ar gammelt eller eldre. Miljgstyrelsen igangsatte derfor i forret 2006 en proces med henblik pé at
afdaekke, hvilke omréader af formelgrundlaget og JAGG 1.5, der havde starst behov for revision.
Processen har bl.a. omfattet indkaldelse af forslag til &ndringer fra en bred vifte af interessenter og
atholdelse af workshop med inviterede deltagere pa baggrund af de indsendte forslag. Disse
aktiviteter blev herefter sammenfattet i et projektkatalog.

Pé baggrund af anbefalingerne i projektkataloget har Miljgstyrelsen i lobet af 2007 valgt at i gang-
saette 4 projekter med revision af forskellige dele af formelgrundlaget og indholdet i risiko-
vurderingsvaerktgojet JAGG. De tre gvrige projekter er relateret til en opgradering af indeklimadelen,
héndtering af fasefordeling af olieprodukter og en generel opdatering af stofdatabasen samt vertikal
transport i opspraekkede media.

Overordnet har projektet, i sammenhaeng med de tre gvrige projekter igangsat af Miljastyrelsen, til
formal at levere det faglige input til en opgradering af Miljgstyrelsens vaerktgj til risikovurdering af
forurenede lokaliteter — JAGG 2.1. Det specifikke formal med projektet er at opstille et formel-
grundlag for beregning af oplaste komponenter fra de terraeennere jordlag til underliggende
grundvandsmagasiner. Formelgrundlaget skal kunne beskrive transport igennem forskellige
jordtyper, herunder effekten af de processer, som stofferne underkastes.

Alle vaesentlige aspekter af vertikal transport af organiske forureninger, fra gvre jordlag til forst-
kommende grundvandsmagasin, skal belyses. De parametre, der indgér i beregningerne, skal
evalueres mht. muligheden for méling i praksis, samt mht. hvilken folsomhed, der er knyttet til de
resultater, der fas pa baggrund af disse parametre.
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3. Transportprocesser og fase-
fordeling

I det folgende gives en kort generel gennemgang af de vaesentligste processer for transport og fase-
fordeling af organisk forurening i den umaettede zone.

3.1 Advektion

Advektion er betegnelsen for, at et stof vil transporteres med nettostremningen af den fase, a (luft
eller vand), som stoffet befinder sig i Nazaroff & Alvarez-Cohen (2001). Ved advektion flyttes
massecentrum af forureningsstoffet. Den advektive stoftransport er proportional med fasens
stremningshastighed, v,, og kan beskrives ved falgende udtryk /Fetter, 1999/:

oC
L =-vy-VC,
ot
@ KONCENTRATION I FASEN a
(V7% FASENS GENNEMSNITLIGE STROMNINGSHASTIGHED
t: TID

LIGNING 1

Fasens gennemsnitlige stramningshastighed kan bestemmes ved Darcys lov, og den advektive stof-
transport er dermed styret af trykforskelle samt jordens konduktivitet/permeabilitet.

ve =3 __ Ty

Oy by
V! FASENS GENNEMSNITLIGE STROMNINGSHASTIGHED
fo s FASENS DARCY HASTIGHED
04 FASEMATNING
K: HYDRAULISK LEDNINGSEVNE
Vhy: DEN HYDRAULISKE GRADIENT
LIGNING 2

Stremning i den umeettede zone kompliceres af, at vandindholdet, @,,, ikke er konstant over tid og
dybde. I den umzttede zone er bade jordens vandindhold og den hydrauliske konduktivitet séledes
funktioner af porevandets trykhgjde/tension. Generelt vil den hydrauliske ledningsevne for den
enkelte fase stige med en stigende maetning af denne fase. Der eksisterer flere empiriske formler til
bestemmelse af ssmmenhaengen mellem K og 6, i umattet zone, hvor udtryk praesenteret af van
Genuchten (1980) og Brooks & Corey (1964) harer til de oftest benyttede.

I den umattede zone sker advektiv stoftransport i vandfasen primeert som folge af oplesning i den
infiltrerende nettonedber. Transport ved advektion i gasfasen forekommer pga. trykgradienter, der
bl.a. kan stamme fra variationer i barometertrykket, temperaturforskelle, variationer i grundvands-
spejlet samt densitetsforskelle /AVJ, 2004; Mendoza & McAlary, 1990; Mendoza & Frind, 1990;
Pruess, 1998; Falta et al., 1989/.
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3.2 Hydrodynamisk dispersion

Hydrodynamisk dispersion er en samlet betegnelse for diffusion og mekanisk dispersion /Fetter,
1999/. Bade diffusion og dispersion farer til en stofspredning vek fra forureningskildens masse-
centrum, og medferer siledes en fortynding af kilden. Diffusion og dispersion kan veere meget
svaere at skelne fra hinanden. Som hovedregel er diffusion den dominerende transportproces ved
lave stromningshastigheder eller korte afstande, mens dispersion er dominerende ved hgje
stremningshastigheder /Flury & Gimmi 2002/.

Den hydrodynamiske dispersion beskrives med udgangspunkt i den hydrodynamiske dispersions-
koefficient, Dq, der er givet ved:

*
D, =D, +av,

(D HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT

Dy : EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT

a: DISPERSIVITET

V! FASENS GENNEMSNITLIGE STROMNINGSHASTIGHED
LIGNING 3

3.2.1 Mekanisk dispersion

Mekanisk dispersion beskriver spredning grundet hastighedsfluktuationer pa mikroskopisk niveau,
der opstar, fordi fasestromningen som folge af det porgse mediums struktur ikke beveeger sig med
den samme hastighed langs alle flowlinier /Fetter, 1999/. Den mekaniske dispersion farer til
stofspredning bade pé langs (longitudinalt) og pa tveers (transversalt) af stremningsretningen. Bade
den longitudinale og transversale dispersion afth@nger af fasens stremningshastighed samt af hhv.
den longitudinale og transversale dispersivitet, ar og ar (jf. Ligning 3). Dispersivitet er et
karakteristika, der gelder for det enkelte medie /Fetter 1999/. Den transversale dispersivitet er
erfaringsmaessigt mindre end den longitudinale /Bedient et al., 1997; Gelhar et al., 1992/.

TRAMSVERSE

FIGUR 3-1
PRINCIPPET I MEKANISK DISPERSION. FRA APPELO & POSTMA (1996)
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Dispersiviteter er generelt svaere at estimere, og athanger bl.a. af mediets heterogenitet. Ofte er det
derfor ngdvendigt at benytte estimerede vaerdier baseret pa tidligere feltforsog. Samtidig skal det
bemerkes, at litteraturen vedrerende dispersiviteter overvejende fokuserer pa horisontal transport i
mattet zone og ikke pé vertikal transport i umeettet zone. I mettet zone har tidligere studier peget
p4, at dispersiviteter er skalaafheengig, idet laengere transporttider medferer en storre spredning, da
forureningen introduceres til mere og mere heterogenitet /Gelhar et al., 1992/. Nyere studier
bekrefter, at der er en sammenhang mellem longitudinal dispersivitet og skalaeffekter/Schulze-
Makuch, 2005; Xu & Eckstein, 1995/. Det er blevet foresléet, at der findes en lineser sammenhang
mellem transversal og longitudinal dispersivitet, men det er ikke eftervist i den videnskabelige
litteratur /Aziz et al., 2000/. At der eksisterer en relation mellem longitudinal og transversal
dispersiviteter, anses derimod som meget tvivlsomt. De nyeste studier peger p4, at de disse
relationer ofte forer til en overestimering af de transversale dispersiviteter. Saledes har flere studier
vist transversale dispersiviteter, der er meget mindre end dem, der er opnéet ud fra tidligere
antagede relationer /Olsson & Grathwohl, 2006; Maier & Grathwohl, 2005/.

Hvorvidt estimerede dispersivitets-vaerdier og relationer geldende for meettet zone kan overfores til
en beskrivelse af vertikal transport i umeettet zone, ma endvidere betegnes usikkert. I forhold til
transport i umeaettet zone forventes diffusion dog at veere mere dominerende end mekanisk
dispersion.

3.2.2 Diffusion

Diffusion er stoftransport som falge af koncentrationsgradienter. Et oplgst stof vil bevage sig fra
omrader med hgj stofkoncentration til omrader med lav stofkoncentration. Massefluxen af det
diffunderende stof er proportional med koncentrationsgradienten, hvilket er udtrykt ved Fick’s 1.
lov. Hvis koncentrationsgradienten endrer sig over tid, benyttes Ficks 2. lov til at beskrive stof-
fluxen /Fetter, 1999/:

oC *
@ _¢,D,V?C,
ot

Cit KONCENTRATION I FASEN

t: TID

0,: FASEMATNING

D, : EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT
LIGNING 4

Det ses, at den diffusive flux er athaengig af den effektive diffusionskoefficient, D,". Den effektive
diffusionskoefficient er reduceret i forhold til den frie diffusionskoefficient, D, hvilket er udtrykt

som folger:
*
D a = Dd, al
Da*.' EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT
Dy,a FRIE DIFFUSIONSKOEFFICIENT
i TORTUOSITET
LIGNING 5

Reduktionsfaktoren, 1, kaldes tortuositeten og skyldes, at der er tale om porgse medier, hvor
diffusionsvejen bliver lengere, da stoffet skal udenom fx sandkorn /Sonnenborg et al., 2001; Fetter,
1999/. I den umattede zone er tortuositeten meget athengig af vandindholdet. Den diffusions-
drevne flux i gasfasen vil sdledes veere storre i torre omréader end i vadde omrader /Moldrup et al.,
2000, Moldrup et al., 2004/. Diffusionen i luft er ca. 10.000 gange si stor som i vand /AVJ, 1998;
Lindhardt & Christensen, 1996/.
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I tilfaelde af, at et stofs diffusionskoefficient ikke er kendt, kan det estimeres vha. forskellige
empiriske udtryk /Lindhardt & Christensen, 1996/. Der eksisterer ligeledes flere teoretiske og
empiriske udtryk til at estimere et medies tortuositet og dermed ogsa til at bestemme den effektive
diffusionskoefficient /Moldrup et al., 2000; Moldrup et al., 2004; Millington & Quirk, 1961/.

3.3 Fasefordeling

Nar en organisk forurening indtraeder i et jord- og grundvandsmiljg, vil en reekke processer og
reaktioner have afggrende betydning for, hvordan forureningen vil fordele og sprede sig i miljoet. I
hydrogeologiske miljger skal der tages hensyn til, at forureningen kan forekomme i op til 4
forskellige faser. Forurening med organiske stoffer vil dels kunne optraede pa dampform i pore-
luften og dels pa oplast form i porevandet. Derudover vil en del af stoffet kunne sorbere til jordens
faste partikler, og endelig kan de organiske stoffer ogsé optraede i separat fase (fri fase) /Kjeldsen &
Christensen, 1996/.

Et stof vil udveksles mellem de eksisterende faser i et forsgg pa at opné ligeveegt, der som
hovedregel antages at forlabe momentant og vaere fuldstaendig reversibel. I praksis vil denne lige-
vaegt dog sjeeldent veere hverken momentan eller fuldstaendig reversibel, hvilket bl.a. er arsag til, at
der ofte observeres en tilbageslagseffekt efter en jordventilering eller en afvaergepumpning er
stoppet. Forudsatningerne om momentan og reversibel ligevaegt har kun indflydelse pé transiente
situationer, hvor antagelserne vil vaere gyldige, nar transportprocesserne er langsommere end lige-
vagtsreaktionerne. For stationaere betragtninger har dette imidlertid ingen betydning.

Hvordan forureningen fordeler sig mellem faserne athenger i hgj grad af den pageldende
forurenings fysiske og kemiske egenskaber samt af omgivelserne. Faktorer som pH, temperatur,
vandindhold samt jordens indhold af organisk kulstof vil sdledes kunne influere pa, hvordan
forureningen fordeler sig. Desuden kan den konkrete ssmmensztning af den separate fase ligeledes
have betydning for fasefordelingen /Kjeldsen & Christensen, 1996 og Andersen & Oberender,
2006/.

Fasefordelingen betyder, at der i den umaettede zone kan opnés stofkoncentrationer i bade luft,
vand og jord. Dette kan influere p& mobiliteten af stoffet og i sidste ende have stor betydning for,
hvor stor en risiko forureningen udger.

3.3.1 Sorption

Opleste forureningsstoffer vil kunne binde sig til jorden ved en proces kaldet sorption. Fordelings-
koefficienten, K4, beskriver, hvorledes et forureningsstof i ligeveegt fordeler sig mellem den faste og
oplaeste fase. Ky er en stofspecifik parameter, som afhanger af jordens indhold af organisk
materiale, foc, 0g Koc, der betegner fordelingskoefficienten for et organisk stof i en jord, der bestér af
100 % kulstof. For oplaste organiske forureninger benyttes ofte falgende relation, der geelder for foc-
vaerdier > 0,1% og logKow-vaerdier < 5 /Kjeldsen & Christensen, 1996/:

Kd = Koc : foc

Ky: FORDELINGSKOEFFICIENT MELLEM VAND OG JORD

Koe! FORDELINGSKOEFFICIENT MELLEM VAND OG EN 100 % ORGANISK KULSTOFFASE
foc: FRAKTION AF ORGANISK KULSTOF I JORD

LIGNING 6

I Kjeldsen (1996) er flere empiriske udtryk til estimering af Koc (og dermed Kq) praesenteret. Disse
tager hovedsagligt udgangspunkt i det specifikke stofs oktanol-vandfordelingskoeffient, Kow.

JAGG 2 - Vertikal transport ned til forstkommende betydende magasin
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Sorption vil forarsage en reduktion af forureningsfrontens hastighed, idet forureningsstofferne
sorberer og derved tilbageholdes i jorden. Denne reduktion beskrives ved hjelp af retardations-
faktoren, R, beregnet ud fra stoffets Kq-veerdi samt det porgse mediums egenskaber.

R=1+ ;’—b Ky
w
R N RETARDATIONSFAKTOR
GW.' VANDFYLDT POR@GSITET
Pb- BULKDENSITET
Kd-' FORDELINGSKOEFFICIENT MELLEM VAND OG JORD
LIGNING 7

Ligning 7 beskriver retardationen af stoffet som felge af sorption fra vandfasen til jordpartiklerne.
Forureningsfrontens gennemsnitlige hastighed, vs, er nu givet ved:

Vw
vg =%
R
Vs! FORURENINGSFRONTENS GENNEMSNITLIGE HASTIGHED
Vi GENNEMSNITLIG VANDSTROMNINGSHASTIGHED
R: RETARDATIONSFAKTOR
LIGNING 8

For Ligning 7 og 8 antages det, at ligevaegtsfordelingen mellem fast og oplest fase kan beskrives ved
en lineaer isotherm /Kjeldsen, 1996/.

Sorption fra poreluften til jordpartiklerne vil i den umeettede zone kun spille en betydelig rolle ved
lave vandindhold. Ved vandindhold over det kritiske vandindhold, der defineres som det vand-
indhold, hvor jordpartiklerne er dekket af 10 lag vandmolekyler, antages det, at der ikke fore-
kommer naevneverdig sorption direkte fra gasfasen /Kjeldsen, 1996/.

3.3.2 Flygtighed

Forureningsstoffer kan ogsa udveksles mellem gas- og vaeskefasen. Fordelingen af stof mellem luft-
og vandfasen kan ved ligeveegt udtrykkes med udgangspunkt i Henrys konstant, H [Pa m3mol-],
der beskriver et stofs tendens til at flygte fra en vandig oplesning til luften /Kjeldsen & Christensen,

1996/:

FPa
Cw
H HENRYS KONSTANT

H =
= a- STOFFETS PARTIALTRYK OVER VANDFASEN
CW.' KONCENTRATION I VANDFASEN

LIGNING 9

Ofte opereres med den dimensionslgse Henrys konstant, Ku, da denne direkte udtrykker forholdet
mellem koncentrationen i luft- og vandfasen /Kjeldsen & Christensen, 1996/:
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H C,

R =R, T Gy
g w
Ky: DIMENSIONSL@S HENRYS KONSTANT
H: HENRYS KONSTANT
(R GASKONSTANT (8,314 J.MOL™. K
T: TEMPERATUR
C.: KONCENTRATION I GASFASE
Cu: KONCENTRATION I VANDFASEN

LIGNING 10

Stoffer med lave veerdier af Ku har en lav flygtighed.

3.4 Blandingsforureninger og Fri fase

Ofte vil en forurening bestd af flere komponenter med forskellige egenskaber, hvilket kan
komplicere forureningstransporten. Dette gaelder iser for olie- og benzinprodukter, der kan besta af
hundredvis af komponenter. Ved modellering af stoftransport i den umaettede zone betragtes i
mange tilfaelde kun enkelt-komponenter og der ses bort fra tilstedevaerelsen af andre stoffer. Dette
resulterer i, at forureningsfluxen fra kildeomradet i visse tilfzelde vil blive overestimeret
/Karapanagioti et al., 2004/, hvilket skyldes, at “konkurrencen” mellem de forskellige komponenter
negligeres. En anden typisk made at handtere blandingsforureninger er ved at operere med total-
koncentrationer (eksempelvis males i forbindelse med olieforureninger ofte for totalkulbrinter). P4
den made opfattes den totale forurening som én komponent. Ulempen ved denne fremgangsméade
er, at de forskellige komponenter i olien/NAPL (Non Aqueous Phase Liquid) har meget forskellig-
artede egenskaber og at sammensatningen af komponenter samtidig vil 2endre sig over tid. Séledes
er det erfaret, at de mest flygtige og vandoplaselige stoffer forst vil blive udvasket fra olien.

Organiske stoffer kan optraede som fri fase i undergrunden. Ved tilstedeverelse af fri fase vil
koncentrationen i de gvrige faser (vand, luft og jord) vaere konstante og lig maetnings-
koncentrationen, dog under forudseatning af ligeveegt /Kjeldsen & Christensen, 1996/.

Den frie fase kan beveege sig vertikalt som en separat, ikke-blandbar vaeske (NAPL) ved advektiv
transport, der primaert er styret af tyngdekraften, trykgradienter og kapillarkraefter. Ved
transporten igennem den umeettede og mettede zone tilbageholdes immobile “dréber” af fri fase i
jordmatricen — sékaldt residual fase-forurening. Disse zoner med residual fase, samt eventuelle
ophobninger af NAPL “pools”, kan tjene som kilde til grundvandsforurening i artier eller
arhundreder. Udslip af fri fase NAPL forurening kan pa den made give anledning til meget
komplicerede forureningsspredninger /Butts & Broholm, 1996/.

I opsprakkede geologiske formationer som fx moraeneler vil beveaegelsen af den fri fase
hovedsageligt ske ved spraekketransport. Fra sprakkerne kan der ske diffusion til jordmatricen
/Broholm, 1999/.

3.5 Nedbrydning

Forurening vil kunne omdannes béde biologisk og abiotisk. Biotransformation forekommer, nar
mikroorganismer benytter det forurenende stof til deres metaboliske aktivitet og derigennem
omdanner stoffet til enten andre mindre forbindelser eller fuldsteendigt til CO- og H.O
(mineralisering).

Den biologiske nedbrydning forleber primeert i vandfasen, og nedbrydning i den umeettede zone vil

séledes veere athengig af vandindholdet. Den biologiske nedbrydning modelleres oftest ud fra en 1.
ordens reaktionskinetik:
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Cu: KONCENTRATION I VANDFASEN
t: TID
Al 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE
LIGNING 11

Heraf folger, at stofkoncentrationen vil aftage eksponentielt med tiden /Fetter, 1999/.

Andre mulige nedbrydningsmodeller er bl.a. Monod kinetik og momentan reaktionsmodel /Bedient
et al., 1997/. Disse vil dog ikke blive beskrevet yderligere her, da de generelt kraever et forholdsvist
stort datagrundlag og derfor ikke vurderes egnede i forbindelse med et screeningsverktej til risiko-
vurdering. Endvidere har flere studier fundet, at nedbrydning simuleret med 1. ordens kinetik giver
god overensstemmelse med observationer fra felten /Hohener et al., 2006/. I mange tilfeelde vil der
dog ikke ske nedbrydning i den umattede zone, hvilket som regel skyldes, at de rette betingelser
ikke er til stede. I umeaettet sand vil ilt eksempelvis sjeldent vaere en begransende faktor, og
anaerobt nedbrydelige stoffer vil derfor ikke kunne nedbrydes her.

I nogle situationer vil forurening ikke nedbrydes fuldstaendigt, hvilket resulterer i dannelsen af ned-
brydningsprodukter. Disse nedbrydningsprodukter kan i nogle tilfzelde vaere ligesa alvorlige - eller
vearre end den oprindelige forurening, hvilket kan vare veesentligt for en risikovurdering.
Eksempelvis er den vasentligste nedbrydningsproces for de klorerede oplgsningsmidler, PCE og
TCE, reduktiv anaerob deklorering, hvor en trinvis fjernelse af kloratomerne medfarer en
sekventiel transformation fra PCE til TCE til DCE til VC til ethen /Jorgensen et al., 2005/. I risiko-
vurderingsveerktgjet BIOCHLOR er denne type nedbrydning beskrevet ved en sekventiel 1.ordens
kinetik /Aziz et al., 2000/.

3.6 Kolloid transport

Kolloider er mikroskopiske partikler oplast i vand, der ofte er sd smé (10 — 10.000 nm), at de ikke
vil blive filtreret fra i jordmatricen. Hvis kolloiderne indeholder organisk stof, kan de fungere som
beerere for forurenende (hydrofobe) forbindelser, og pa den made oge stoftransporten /de Jonge et
al., 2004/. Kolonneforsgg har vist, at kolloider kan influere pé transporten af forurening gennem
den umeaettede zone, mens der pa nuvarende tidspunkt mangler dokumentation for stgrrelsen og
betydningen af kolloidtransport-processer i felten /de Jonge et al., 2004/. Det er som folge heraf
valgt at se bort fra kolloidtransport i det videre forlgb.

3.7 Sprakketransport

I lavpermeable jordlag (som fx ler og kalk) kan der ofte forekomme sprakker, der kan have en
signifikant betydning for den vertikale stoftransport fra en forureningskilde til et grundvands-
magasin. Saledes vil stgrstedelen af den infiltrerende nedber forlgbe gennem sprakkerne, hvilket
kan resultere i en hurtig stoftransport gennem den ellers lavpermeable formation. Samtidig vil stof
under transporten gennem sprakkerne kunne transporteres ind i jordmatricen ved diffusion, og pa
den méde veere kilde til forurening i mange &r frem.

Spreekketransport er serligt relevant i Danmark, hvor store dele af de gverste jordlag bestér af
moraneler, der fra naturens side er opsprakket /Klint & Gravesen, 1999/. Dermed vil forurening
kunne passere lige igennem den biologisk aktive gvre jordzone, og séledes kun blive reduceret i et
begrenset omfang som folge af nedbrydning /Mortensen, 2001; Jorgensen et al., 2006/.
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3.8 Samlet stoftransport
P& baggrund af de ovenfor beskrevne processer kan en samlet generel stoftransportligning opstilles:

oC
R —&= p,v%C, -v,vC, - 4,C,
R RETARDATIONSFAKTOR
Cor KONCENTRATION I FASEN
t TID
Dy: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
V! FASENS GENNEMSNITLIGE STROMNINGSHASTIGHED
A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 12

Transportligningen geelder for bade vand- og gasfasen. Afthangig af problemstillingen, kan
overflgdige led fjernes fra Ligning 12. Udtrykket i Ligning 12 medtager ikke sprakketransport.
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4. Gennemgang af
eksisterende risiko-
vurderingsvarktgojer

4.1 Afgrzensning

I forbindelse med kvantificering af risiko er modelvaerktgjer ofte effektive og skonomiske at
benytte. En lang reekke lande anvender siledes modelleringsvaerktgjer i forbindelse med
forureningsundersggelser, risikomanagement og vandressourceplanlegning. Der eksisterer derfor i
dag et stort antal risikovurderingsveerktgjer i Europa og USA, bade kommercielle og frit
tilgeengelige /CLARINET, 2002/. Flere af disse veerktgjer kan benyttes til at vurdere risikoen fra
forureninger i den umaettede zone.

Der er tidligere udfort en del sammenlignende studier af forskellige risikovurderingsmodeller, hvor
vaerktajernes styrker og svagheder er blevet belyst. Pa baggrund af sammenligningsstudier foretaget
i US EPA (1999), Walden (2005), Troldborg & Lemming (2005) og Larsen (2006) er en rackke af de
mest anvendte udenlandske veerktgjer til risikovurdering udpeget og undersegt naermere i neer-
vaerende projekt. Der er i den forbindelse kun fokuseret pa modeller, hvor den umaettede zone er
inkluderet. Med udgangspunkt heri gnskes det at f et overblik over, hvorledes den vertikale
transport fra den umeettede zone til grundvandet er beskrevet i andre veerktgjer.

4.2 Numeriske vaerktajer
Der eksisterer et stort antal numeriske modeller, der kan anvendes til simulering af stoftransport i
den umattede zone. Her navnes blot et lille udvalg af disse.

Programmerne T2VOC, TMVOC og TOUGH2 kan benyttes til at simulere 3-fase flow (vand, luft og
VOC) i 3 dimensioner. TMVOC og TOUGH2 kan endvidere handtere multikomponent NAPL.
Programmerne er bl.a. designet til at simulere spredning af NAPL/VOC i umeaettet zone og til at
evaluere effekten ved remediering med fx vakuum-ekstraktion eller air sparging pa forurenede
lokaliteter. Forureningsspredningen sker ved advektion og diffusion, og der tages hensyn til bade
nedbrydning og sorption. /Pruess & Battistelli, 2002; Pruess et al., 1999; Falta et al., 1995/.

Med den numeriske finite element model HYDRUS kan multifase- og multikomponent-stromning i
variabelt mettede medier simuleres i 2 eller 3 dimensioner. HYDRUS kan tage hgjde for
stoftransport ved advektion og dispersion i vandfasen samt diffusion i gasfasen, og kan derudover
bl.a. inkludere ikke-lineeer sorption, sekventiel 1.ordens nedbrydning og kolloidtransport.

MOFAT kan ligeledes simulere koblet 3-fase flow og transport (vand samt multikomponent NAPL
pa vaeske- og gasform) i 2 dimensioner. MOFAT inkluderer spredning ved hydrodynamisk

dispersion og advektion samt nedbrydning og sorption.

Der eksisterer endvidere flere numeriske modeller, der specifikt er designet til at beskrive
stoftransport i opspraekkede porgse medier. Her horer bl.a. MACRO, FRACTRAN, FRAC3D, MT3D
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og CXTFIT til de mest benyttede /Sudicky & McLaren, 1998; Zheng & Wang, 1999; Toride et al.,
1999/. Princippet i disse modeller beskrives i afsnit 5.5.

4.3 Analytiske risikovurderingsvaerktgjer

I forhold til en revidering af JAGG er det iseer de analytiske vaerktgjer, der er interessante at se
naermere pa. [ Tabel 4-1 findes en oversigt over udvalgte risikovurderingsveerktgjer. Det fremgar
heraf, at der er stor forskel p4, hvilke processer og elementer, de enkelte vaerktejer medtager. De
analytiske risikovurderingsveerktgjer betragter alle stoftransporten til grundvandet i én dimension
og simplificerer generelt transportprocesserne i den umeettede zone betydeligt, og er saledes langt
mindre nuancerede end de beskrevne numeriske modelvarktgjer. Hovedparten af disse veerktgjer
tager saledes kun hgjde for transport i vandfasen, der enten beskrives ved ren advektion/oplesning i
infiltration (fx ROME, LEACH og SAM) eller pd baggrund af en advektion dispersionsligning (fx
RISC4, ConSim og VADSAT). Det betyder, at disse programmer, ligesom JAGG, kun forudser en
risiko, safremt der sker infiltration gennem det forurenede omrade, og derfor er mindre velegnede
ved tilstedeverelse af lavpermeable daeklag eller fx direkte under bygninger og befaestede arealer.

Flere af vaerktgjerne inkluderer stoftransport i gasfasen ved diffusion, men primeert kun i
forbindelse med vertikalt opadrettet transport til jordoverfladen, samt ved indeklimabetragtninger.
Séledes opererer RISC4 med afdampning for at beregne udtemningen af kilden, men kun som en
opadgdende transportproces. R-UNSAT udmerker sig ved at kunne benyttes til at estimere den
diffusive stoftransport til grundvandet. Dette gores med udgangspunkt i Fick’s lov.

Flere af de betragtede veaerktgjer inkluderer béde 1. ordens nedbrydning og lineeer sorption ved
beskrivelsen af stoftransporten. Ingen af vaerktgjerne kan beskrive fri fase-transport, men i flere af
programmerne er der mulighed for at tage hgjde for tilstedevaerelse af immobil residual fase i kilde-
omrader. I RISC4 er koncentrationen i kildeomradet eksempelvis konstant lig stoffets vandige
oploselighed ligesé laenge, der er residual fase til stede.

ConSim er det eneste af de undersggte screeningsvarktgjer, der tager hgjde for spraekketransport.

Dette gores vha. et dual-porosity modul, hvor transporten gennem matrix og sprackker beskrives
adskilt.

I det folgende gives en kort beskrivelse af 3 af de analytiske varktgjer, som umiddelbart virker mest
anvendelige. Det drejer sig om modellen R-UNSAT samt de kommercielle programmer ConSim og
RISC4.

4.3.1 R-UNSAT

R-UNSAT er en model udviklet af Matthew A. Lahvis og Arthur L. Baehr for U.S. Geological Survey
til simulering af reaktiv stoftransport i den umaettede zone. R-UNSAT kan benyttes i mange
sammenhange, bl.a. til bestemmelse af biologiske nedbrydningsrater for organiske stoffer i den
umeettede zone /Lahvis & Baehr, 1997/.

R-UNSAT tager hgjde for transport i bade gas- og vandfasen. Gastransporten er udelukkende
baseret pa Ficks lov om diffusion, og programmet tager derfor ikke hensyn til advektion i gasfasen.
Transporten i vandfasen beskrives ved en advektion dispersionsligning. R-UNSAT medregner lige-
vagtsfordelinger mellem jord, vand og luft, og det er endvidere muligt at inkludere nedbrydning.

Den styrende transportligning i R-UNSAT er givet ved (med koncentrationen i gasfasen C. som den
atheengige variabel):
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C.: KONCENTRATION I GASFASEN
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a: FASELIGEV/EGTSKONSTANT

Des: EFFEKTIV HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
@l DARCY HASTIGHED I VANDFASEN

w: REAKTIONSRATE

H: HENRYS KONSTANT

LIGNING 13

Forureningskilden samt den umettede zone karakteriseres gennem en raekke rand- og initial-
betingelser, og modellen kan saledes tilpasses mange forskellige forureningssituationer. Pa
baggrund af de angivne rand- og initialbetingelser laser R-UNSAT ovenstiende ligning numerisk.

I R-UNSAT kan en mere simpel analytisk 1D model ligeledes vzlges. Denne tager kun hgjde for
diffusion i gas, hvorfor Ligning 13 reducerer sig til Fick’s 2. lov i 1 dimension:

0C, Dy 0°C,

ot a 622
Ct KONCENTRATION I GASFASEN
t: TID
a: FASELIGEVAGTSKONSTANT
Doy EFFEKTIV HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
LIGNING 14

hvor a og Defrbegge antages konstant i hele den umettede zone. Igen kan rand- og initial-
betingelserne vaelges og tilpasses efter den givne forureningssituation.

4.3.2 ConSim

ConSim (Contamination Impact on Groundwater: Simulation by Monte Carlo Method) er et
risikovurderingsveerktgj udgivet af UK Environment Agency. Programmet er opdelt i tre niveauer. I
niveau 1 beregnes porevands-koncentrationen i kilden i den umaettede zone med udgangspunkt i
ligevaegtsbetragtninger. I niveau 2 beregnes transporttiden gennem den umaettede zone samt
forureningskoncentrationen ved grundvandsspejlet og i grundvandsmagasinet under forurenings-
kilden. I niveau 3 estimeres koncentrationen i grundvandsmagasinet i et nedstrgms receptorpunkt
/Davison & Hall, 2003/.

I ConSim anvendes folgende 1-dimensionelle advektion dispersionsligning til beskrivelse af
transporten gennem en homogen umeettet zone:

! Transportligningen i ConSim er vist Ligning 15 som den fremgar i Davison & Hall (2003). Umiddelbart giver Ligning 15 dog
ikke mening. Sandsynligvis mangler venstresiden af udtrykket at blive ganget med retardationsfaktoren, indikerende at
nedbrydning forlgber béde i den opleste og sorberede fase.
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t TID
V. POREVANDSHASTIGHED
Dy: LONGITUDINAL HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
R RETARDATIONSFAKTOR
A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 15

Transportligningen lgses vha. Laplace transformationer. Det fremgéar, at ConSim ikke medtager
diffusion i gasfasen, men udelukkende baserer den vertikale transport pé advektion og dispersion i
vandfasen. Losningen tager derudover hgjde for 1. ordens nedbrydning og sorption.

I ConSim kan det vaelges, om koncentrationen i kilden skal veere konstant, eksponentielt aftagende,
eller der kan angives en koncentrationsfunktion for kilden.

Det er muligt at tage hgjde for sprakketransport i den umettede zone ved at benytte dual porosity
modulet i ConSim. Dette modul egner sig bedst til spraeekketransport, hvor jordmatricen er meget
lavpermeabel som fx ved opspraekket kalk /Davison og Hall, 2003/. I dual porosity modulet
beregnes transporttiden og koncentrationen ved grundvandsspejlet separat for matrix og for
spraekkerne. Mediets hydrauliske egenskaber angives for bide matrix og spraekker. Hvis netto-
nedbgren overstiger matricens hydrauliske ledningsevne (der antages gradient pa 1), vil det over-
skydende vand transporteres via sprakker. Stoftransporten gennem matricen beskrives med
udgangspunkt i advektion dispersionsligningen ovenover. I tilfelde af spraekketransport antages
det, at koncentrationen ved grundvandsspejlet ved forureningens ankomst er den samme som i
kilden /Davison og Hall, 2003/. Det antages séledes, at der ikke sker nedbrydning samt diffusion
ud i matricen ved transporten gennem sprakkerne.

4.3.3 RISC Workbench 4.0

RISC (Risc-Integrated Software for Cleanups) Version 4.0 er et kommercielt risikovurderings-
vaerktgj, der er udviklet af Lynn Spence og BP Oil Ltd. Programmet indeholder 3 moduler, der kan
anvendes til at evaluere risikoen i forhold til grundvandet fra tre forskellige forureningssituationer.
Det drejer sig om modulerne Vadose zone source, Dissolved source og Saturated soil source
/Spence, 2001/. I det folgende beskrives kun Vadose zone modulet, da de to gvrige tager udgangs-
punkt i forureningskilder beliggende i grundvandet.

Vadose zone source modellen er en 1-dimensionel model, der kan anvendes til at estimere grund-
vandskoncentrationer ud fra en forureningskilde i den umeaettede zone. Forureningstransporten i
Vadose zone modulet beskrives ligeledes med udgangspunkt i en advektion dispersionsligning, der
er baseret pa Unlii et al. (1992). Denne ligning er ligeledes fundamentet for computerprogrammet
VADSAT /Rixey, 2002/. Ligningen inddrager advektion og longitudinal dispersion i vandfasen,
linezer sorption og 1. ordens nedbrydning:
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ot o0z2 0z
C,: KONCENTRATION I VANDFASEN
t TID
V. POREVANDSHASTIGHED
Dy: LONGITUDINAL HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
R RETARDATIONSFAKTOR
A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 16

Det antages i RISC4, at koncentrationen i kilden, Cw(o0, t), aftager eksponentielt med rate-
koefficienten, $, pga. udvaskning som folge af oplgsning i infiltrerende nedbgr og fordampning og
diffusion til jordoverfladen /Spence, 2001/. RISC4 medtager derimod ikke vertikal, nedadrettet
diffusiv transport i gasfasen.

Den diffusive flux fra kilden bestemmes vha. Fick’s 1. lov, hvor der benyttes en effektiv diffusions-
koefficient, hvori der kan medregnes tilstedeverelse af en lavpermeabel geologisk linse. Den
effektive diffusionskoefficient bestemmes med udtryk fra Millington & Quirk (1961) pa baggrund af
den luft- og vandfyldte porgsitet. Det antages, at der ikke sker bionedbrydning i selve kilden,
grundet toksiske koncentrationsniveauer /Spence, 2001/.

Vandindholdet i den umaettede zone antages konstant og estimeres ud fra udtryk prasenteret i
Brooks og Coreys (1964). P4 baggrund heraf kan vandets gennemsnitlige stremningshastighed, v,
beregnes.

1 Vadose zone modulet skal forureningskildens geometri veere kendt (dybde, leengde og bredde) og
en kildekoncentration skal indtastes. For den umeattede zone skal nettoinfiltrationen og dybden af
den umattede zone kendes. Jordtypespecifikke parametre kan indtastes eller veelges fra database
for forskellige jordtyper. Desuden kan 1. ordens nedbrydningsrater indtastes for bdde umettet og
meettet zone, eller default-verdier kan benyttes.

4.4 Andre analytiske modeller og screeningsvzerktgjer

Der findes i litteraturen et stort antal analytiske modeller til beskrivelse af stoftransporten til grund-
vandet. Tabel 4-1 viser en oversigt over nogle af de analytiske screeningsmodeller, der fundet ved
den udferte vidensindsamling. Med henblik pa at finde en optimal matematisk beskrivelse af stof-
transporten til forstkommende grundvandsmagasin vil flere af modellerne i blive beskrevet
narmere i det folgende kapitel.
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TABEL 4-1
OVERSIGT OVER UDVALGTE ANALYTISKE MODELLER

DISPERISON
DISPERISON

ADVEKTION
ADVEKTION
DIFFUSION

DIFFUSION

C ER 0 UENDELIG LANGT NEDE. FLUXEN
VED JORDOVERFLADEN ER BESTEMT
VED STAGNANT AIR BOUNDARY. KILDEN
ER PLACERET LIGE VED
JORDOVERFLADEN

JURY ET
AL. (1983)

DOMENICO KONTINUERT

& ROBBINS FORURENINGSUDLEDNING FRA

(1987) FLADEKILDE.
KONCENTRATIONSGRADIENT ER o

UENDELIG LANGT NEDE.

NIELSEN 3D T X X X X X X X KONTINUERT

(2007) FORURENINGSUDLEDNING FRA
FLADEKILDE.
KONCENTRATIONSGRADIENT ER o
UENDELIG LANGT NEDE.

HUNT 1D-3D S+T X X X X X LOSNINGER PRASENTERET MED FLERE
(2006) FORSKELLIGE RANDBETINGELSER

EKSPONENTIELT AFTAGENDE
KILDEKONCENTRATION. ENSARTET
KONCENTRATION I UMATTET ZONE.
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5. Matematiske udtryk til
beregning af nedadrettet
vertikal stoftransport

5.1 Konceptuelle modeller og forudsztninger for beregninger

I det folgende beskrives den vertikale transport af organiske stoffer i umeettet zone med udgangs-
punkt i 4 forskellige konceptuelle modeller. De konceptuelle modeller er vist i Figur 5-1 og forventes
at kunne reprasentere langt de fleste konkrete forureningssager og transportprocesser.

Wﬁef
z

Co
_____ Cy
o) L C1
Transport gennem Transport gennem
homogen vandmeettet ler homogen vandmaettet spraekket ler
L
jVIaette;
Umee_t_t_et"-'-' o essmme
Cy Cu
- C1 : - Magasin
Transport gennem Spredning af flygtigt stof ved horisontal
umaettet ler og sand og vertikalgasdiffusion
B «ilde ®Co  Startkoncentration i porevand
Oplast forurening i porevand OCy  Perevandskoncentration lige over
. Oplest forurening i poreluft og porevand grundvandet
Id
/// Ler O Cu,L Poreluftkoncentration af stof der ved
% sand, umasttet ligevaegt med porevand giver grund-

vandskriteriet
Sand, magasin

v Vandspejl i magasin

L Afstand hvor C,, opnas p.g.a. diffusion

C1 Grundvandskoncentration efter opblanding
i de @verste 0,25 m af magasinet

FIGUR 5-1:
OVERSIGT OVER KONCEPTUELLE MODELLER

For hver konceptuel model vil der blive fokuseret pa at finde en matematisk transportmodel, der
inkluderer de vaesentligste processer for den givne situation. Dette vil blive gjort med udgangspunkt
i eksisterende litteratur og modeller.
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Forureningssituationerne illustreret i de konceptuelle modeller A, C og D kan beskrives med
udgangspunkt i den samme generelle transportligning (jf. Ligning 12, afsnit 3.8), da disse er baseret
pa homogen geologi.

For spraekketransportmodellen (Model B) vil de “almindelige” transportligninger derimod sjaldent
veere tilstraekkelige. Der er derfor foretaget en opdeling af de konceptuelle modeller, séledes at
sprakketransportmodellen (Model B) beskrives separat fra de 3 andre.

Som udgangspunkt skal den matematiske formulering af de konceptuelle modeller kunne beskrive
bédde den stationeere og transiente vertikale stoftransport fra en vedvarende kontinuert forurenings-
kilde. Som illustreret i Figur 5-1 er mélet at bestemme koncentrationen lige over grundvandsspejlet
under forureningskilden, Cy.. Denne koncentration indgér efterfalgende i beregningen af C; i JAGG’s
grundvandsmodul (se endvidere afsnit 5.3.3). For Model D vil der dog ogsé blive fokuseret pa at
finde en transient lgsning, der kan bruges til at vurdere omfanget af den laterale stofspredning med
tiden. Model D skal siledes ses som et hjelpevarkte;j.

De praesenterede konceptuelle modeller har naturligvis nogle begraensninger. Der vil kunne
optraede situationer, der ikke kan beskrives udelukkende ved én af de opstillede konceptuelle
modeller.

Modellerne bygger endvidere generelt pa folgende antagelser:

e Homogene forhold, dvs. at alle jordspecifikke parametre (vandindhold, porgsitet, bulk densitet,
dispersiviteter og indhold af organisk kulstof) og stofspecifikke parametre (diffusions-
koefficienter, Henrys konstant, Koc og nedbrydningsrater) er konstante over tid og sted

e Lineer, reversibel og momentan ligeveegt

e Sorption sker udelukkende fra vandfasen

o Advektion sker kun i én dimension (z-retningen) og er nedadrettet med konstant hastighed

e Nedbrydning beskrives med en 1.ordens kinetik og forlaber kun i vandfasen

e Koncentrationen i forureningskilden er konstant med tiden

e Modellerne regner pa enkeltkomponenter eller totalkoncentrationer. Tilstedevaerelse af flere
stoffer (multikomponent/blandingsforurening) pavirker ikke transporten, dvs. molfraktionen
antages konstant

o Fri fase-transport er ikke inkluderet, og modellerne beskriver kun oplgst transport

Disse antagelser og begransninger vurderes rimelige og skal ses i relation til, at JAGG er et
screeningsvaerktgj til risikovurdering og ikke en avanceret stoftransportmodel. I forhold til at sikre,
at JAGG bevarer en generel anvendelighed, er det derfor vigtigt, at de konceptuelle beskrivelser ikke
bliver for detaljerede, og at mangden af parametre begraenses.
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5.2 Model A — Homogen vandmeettet ler

Masttot”

A Transport gennem
homogen vandmeettet ler

- Kilde ®Co  Startkoncentration i porevand
Oplest forurening i porevand OCu  Porevandskoncentration lige over
- Oplw@st forurening i poreluft og porevand grundvandet
/// Ler O Cu,L Poreluftkoncentration af stof der ved
Y sand, umasttet ligeveegt med porevand giver grund-

vandskriteriet
Sand, magasin

v Vandspejl i magasin

L Afstand hvor C,, opnas p.g.a. diffusion

Cq Grundvandskoncentration efter opblanding
i de @verste 0,25 m af magasinet

FIGUR 5-2
KONCEPTUEL MODEL A

Daklaget er i denne situation vandmeettet, og der vil derfor ikke ske gastransport. De vaesentligste
transportprocesser gennem et homogent vandmeettet ler vil veere oplesning i infiltrerende netto-
nedber (advektion), diffusion og mekanisk dispersion i vand. Derudover vil bide nedbrydning og
sorption have indflydelse pé stoftransporten.

Idet diffusion og mekanisk dispersion samlet kan beskrives ved en hydrodynamisk dispersions-
koefficient Dy (jf. afsnit 3.2), kan den styrende transiente transportligning for Model A opstilles:

R%Cw _ D, V?C, —vaC—W—lCW
ot (074

Cu: KONCENTRATION I VANDFASEN

Z: VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN

t: TID

V: POREVANDSHASTIGHED

D,: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT I VAND

R: RETARDATIONSFAKTOR

A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 17

5.2.1 Matematiske modeller

I det folgende praesenteres bade 1- og 3-dimesionelle lgsninger til denne transportligning. Som det
fremgar af Ligning 17 vil disse lgsninger beskrive den vertikale stoftransport med stremnings-
retningen langs z-aksen.

1-dimensionelle lasninger til Ligning 17 er praesenteret flere steder i litteraturen. van Genuchten &
Alves (1982) har samlet bade stationare og transiente 1D-lgsninger til Ligning 17, opstillet med
udgangspunkt i flere forskellige randbetingelser (bl.a. hvor forureningsudledning er beskrevet som
vaerende kontinuert, eksponentielt aftagende eller som en puls). For en forureningskilde med
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konstant koncentration (dvs. C(0,t) = Co) gelder folgende transiente 1D-lgsning til Ligning 17 /van
Genuchten & Alves, 1982/:

Clzt) = Co ex (v —u)z]encC Rz —ut ex (v +u)zjerfc Rz +ut
2 2D, 2,/D,Rt 2D, 2,/D,Rt
HVOR
1/2
u= v(1 + 42D, j
v

DZ =Va; +DW

C: KONCENTRATION

z: VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN

t: TID

Co: KONCENTRATION I KILDEN

erfc: DEN KOMPLIMENTZRE ERROR FUNCTION
v: POREVANDSHASTIGHED

D,: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
o LONGITUDINAL DISPERSIVITET

D, EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT I VAND
R: RETARDATIONSFAKTOR

A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 18

Den tilsvarende stationere lgsning er udtrykt ved /van Genuchten & Alves, 1982/:

C(z) = Cy ex M]

2D,
C: KONCENTRATION
z: VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN
Co: KONCENTRATION I KILDEN
Vv: POREVANDSHASTIGHED
D,. DEFINERET I LIGNING 18
u: DEFINERET I LIGNING 18
LIGNING 19

I Domenico (1987) er en approksimeret 3-dimesionel analytisk lgsning til Ligning 17 preesenteret,
hvor koncentrationen i forureningskilden med bredden X og laengden Y er konstant (dvs.
C(0,x,y,t)=Co for —X/2<x<X/2 og —Y/2<y<Y/2). Den oprindelige lasning er opstillet uden hensyn-
tagen til sorption, hvilket dog relativt nemt kan inkluderes ved at dividere D, v og 4 med
retardationsfaktoren R (jf. Ligning 17). Lesningen langs centerlinjen (dvs. hvor x =y = 0) ser ud
som folger:
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C(zt)= > fifyfy
hvor
f, = ex (v—-u)z Rz —ut
2D, 2,/D,Rt

e X

4,/D,t/IR

Y

f, =ef| ————
g 4 [DytIR
hvor

Dy =D, =arv+86,D,

C: KONCENTRATION

t: TID

Co: KONCENTRATION I KILDEN

erfc: DEN KOMPLIMENTZRE ERROR FUNCTION
erf: ERROR FUNCTION

% POREVANDSHASTIGHED

D,: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
ar: TRANSVERSAL DISPERSIVITET

DW*: EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT I VAND
R RETARDATIONSFAKTOR

X: BREDDE AF FORURENINGSKILDEN

Y. LZNGDE AF FORURENINGSKILDEN

V4 VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN
D 2 DEFINERET I LIGNING 18

u: DEFINERET I LIGNING 18
LIGNING 20

Den analytiske lgsning fra Domenico (1987) er ofte benyttet og er derudover implementeret i stort
antal risikovurderingsveerktgjer til beskrivelse af stoftransport i grundvand, deriblandt BIOCHLOR
og BIOSCREEN /Aziz et al., 2000/. 1 tilfaelde af steady-state kan Ligning 20 reduceres til
/Domenico, 1987/:

C(2)=Coexpl V=2 lors| — X o] — Y

2D, D,z D,z
4 | —X= 4. Y=
v v

C: KONCENTRATION

Co: KONCENTRATION I KILDE

erf: ERROR FUNCTION

Vv: POREVANDSHASTIGHED

D,: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT

X: BREDDE AF FORURENINGSKILDEN

Y: LANGDE AF FORURENINGSKILDEN

z: VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN

u: DEFINERET I LIGNING 18

LIGNING 21
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Udtrykket fra Domenico (1987) er baseret pa den 1-dimensionelle lgsning prasenteret ovenover,
men er udvidet til ogsa at tage hgjde for dispersion i 3 dimensioner. Det skal bemzrkes, at der kun
er tale om en tilnzrmet beskrivelse af dispersionen, og at Domenicos lgsning i 3 dimensioner derfor
ikke er eksakt. Der er iser i nyere litteratur stillet sporgsmalstegn ved modellens ngjagtighed. I
Srinivasan et al. (2007) er modellen sammenlignet med en eksakt losning til Ligning 17,
preesenteret af Wexler (1992). P4 baggrund heraf er der fundet uoverensstemmelser imellem de to
modeller, der er mest udpragede, nar den longitudinale dispersivitet er hgj. Srinivasan et al. (2007)
konstaterer, at den matematiske argumentation for Domenico (1987) modellen er mangelfuld, og at
modellen afviger fra den eksakte lgsning, medmindre den longitudinale dispersion er nul. Det skal
dog pointeres, at Srinivasan et al. (2007) vurderer, at Domenicos lgsning vil give en udmeerket
tilnaermelse under stationzre forhold.

I Wexler (1992) og Hunt (2006) er analytiske lgsninger til advektions dispersionsligningen
fremstillet i 1, 2 og 3 dimensioner med forskellige randbetingelser. Begge prasenterer bl.a.
losninger til Ligning 17, hvor forureningskilden er beskrevet som en puls (instantaneous) eller ved
en konstant/kontinuert kilde (continuous).

Den eksakte lgsning til den samme problemstilling som beskrevet i Domenico (1987) er uden
sorption givet ved /Wexler, 1992/:

=t

Cz,x,y,t) = % j f1 (2, )f (X,2)f, (v, 7)d7

7=0

hvor
2 2
' z vz v 4 -3/2
f,(z,7)= exp( ]-ex -7 —+A|-—— 7
‘ JD, \2D, 4D, 4D,z
[ X X
X+ — X——

fi(x,7)=erf| —2 |- erf| ——2

f, (y,7) = {erf| ——=2 | - erf| —=2

C: KONCENTRATION

t: TID

Co: KONCENTRATION I KILDE

erf: ERROR FUNCTION

v: POREVANDSHASTIGHED

D,: HYDRODYNAMISK DISPERSIONSKOEFFICIENT
X: BREDDE AF FORURENINGSKILDEN
Y. LZENGDE AF FORURENINGSKILDEN
z VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN

T TORTUOSITET

u DEFINERET I LIGNING 18.

LIGNING 22

Den stationere lgsning vil efterfolgende kunne tilnzermes ved at lade tiden g& mod uendelig.
Ulempen ved lgsningen fra Wexler (1992) er, at en numerisk evaluering af integralet er pakravet.
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5.2.2 Sammenfatning paA Model A

Ud fra litteraturgennemgangen er der fundet mulige lasningsmodeller i bade 1, 2 og 3 dimensioner.
Generelt vil stoftransport bedst kunne beskrives med 3D-modeller frem for de mere hyppigt
anvendte 1D-modeller. Dette taler for at anvende den approksimerede lgsning, baseret pa
Domenico (1987) (Ligning 21) eller ideelt set lgsningen fra Wexler (1992) (Ligning 22), der som
tidligere navnt reprasenterer en eksakt lgsning. Fordelen med en model i 1D er imidlertid, at
losningen er simplere og behgver ferre input.

For at afklare hvilken betydning det har, om der anvendes en 1D- eller en 3D- lgsning, er der
foretaget en sammenligning af de to lesninger. Pa baggrund heraf er det konstateret, at der stort set
ikke er nogen forskel mellem 1D-lgsningen (Ligning 19) og 3D-centerlinjekoncentrationen (Ligning
21), ndr der er tale om en vandmaettet homogen ler. I denne situation er den transversale dispersion
sé lille, at Domenicos 3D-udtryk reduceres til et 1D udtryk identisk med lgsningen praesenteret af
van Genuchten & Alves (1982).

Det vurderes derfor, at stoftransporten for Model A vil kunne beskrives tilfredsstillende med de 1-
dimensionelle udtryk praesenteret i Ligning 18 og Ligning 19.

5.3 Model C — Umeaettet sand

I Model C er der tale om umettede forhold, og stoftransporten vil derfor kunne ske i bade gas- og
vandfasen. Forureningen vil i princippet kunne sprede sig ved advektion og hydrodynamisk
dispersion i begge faser, men det forventes dog, at diffusion i vandfasen er uvesentlig i forhold til de
@vrige processer.

Transport gennem
umaettet ler og sand

- Kilde ®Co  Startkoncentration i porevand
Oplest forurening i porevand OCy  Porevandskoncentration lige over
Oplast forurening i poreluft og porevand grundvandet

/// Ler O Cu,L Poreluftkoncentration af stof der ved

B Sand, umesttet ligevaegt med porevand giver grund-

vandskriteriet
 Sand, magasin

Mindspa|| magagks il Afstand hvor C,, opnas p.g.a. diffusion

Cq Grundvandskoncentration efter opblanding
i de gverste 0,25 m af magasinet

FIGUR 5-3:
KONCEPTUEL MODEL C

Gastransport i umaettet zone kan vaere en vaesentlig proces, der kan bidrage til spredning af stoffer
til grundvandet. Flere studier har fundet, at diffusion i gasfasen er en dominerende transport-
mekanisme i den umettede zone, iser for flygtige stoffer /Jury et al., 1984; Christophersen et al.,
2005/. Bade feltundersogelser og modeller har vist, at risikoen for grundvandet fra forureninger
bestéende af flygtige forbindelser vil vaere begrenset i omrader med manglende eller sparsom
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befaestning/daklag som folge af stor diffusiv transport og tab til atmosfeeren /Christophersen et al.,
2005; Lahvis et al., 2004; Grathwohl et al., 2002; Lahvis & Rechmann, 2000/. I afsnit 5.3.3 er der
foretaget eksempelberegninger i 1 og 3 dimensioner, der illustrerer, hvor meget horisontal og
vertikal gastransport betyder kvantitativt for forureningsspredningen.

Den advektive gastransport kan vere betinget af flere faktorer og er ligeledes i flere tilfzelde fundet
vaesentlig for forureningstransporten i den umaettede zone. Advektion i gasfasen drevet af baro-
metriske trykvariationer kan veere en afgerende transportproces, og er i flere studier konstateret
vaesentlig, nar dybden af den umettede zone er stor /Parker, 2003; Choi & Smith, 2005; Tillman &
Smith, 2005/. Advektion i gasfasen kan ogsé vere styret af densitetsforskelle. Densitetsdreven
advektion i gasfasen er demonstreret som varende signifikant ved hgje permeabiliteter (groft sand
og grus), mens diffusionen er styrende ved lavere permeabiliteter /Mendoza & McAlary, 1990; Falta
et al., 1989/. Endelig har undersggelser og studier vist, at den advektive gastransport kan veere
forérsaget af den infiltrerende nettonedber /Celia & Binning, 1992/, omsatning af stof ved
biokemiske reaktioner /Thorstenson & Pollock, 1989/ og vandspejlsfluktuationer /Choi & Smith,
2005; Parker 2003/.

I mange tilfzlde ses imidlertid bort fra den advektive gastransport. Choi & Smith (2005)
konkluderer, at den diffusive flux af VOC generelt er storrelsesordener storre end den advektive.
Lahvis & Baehr (1997) argumenterer for, at advektiv gastransport som falge af barometriske tryk-
eendringer kan negligeres, hvis gaskoncentrationsmaélinger er indsamlet over flere barometriske
cykler. Dette er til dels i trdd med resultater fra Nielsen (2007), der pa baggrund af et modellerings-
studie har observeret, at advektion (betinget af barometriske trykandringer) isaer forarsager
udsving omkring den naturlige diffusive koncentrationsudvikling. I det folgende antages det derfor,
at advektiv gastransport kan negligeres.

Advektion i vandfasen er ogsa identificeret som veerende vaesentlig i forbindelse med transporten af
forurening til grundvandet. Denne proces er specielt relevant for de mest oplaeselige stoffer /Dakhel
et al., 2003; Lahvis & Rehmann, 2000/.

I umaettet zone vil biologisk nedbrydning iser veere relevant for stoffer, der kan nedbrydes under
aerobe forhold som fx aromatiske hydrocarboner. Flere studier har eksempelvis fundet, at aerob
nedbrydning af olie- og benzinstoffer i den umeettede zone har en signifikant indvirkning pa
koncentrationer i indeluften /DeVaull et al., 2002; Glenn et al., 2002; DeVaull et al., 1997; Lahvis et
al., 1999/. Medtages nedbrydning ikke, kan en stor overestimering af koncentrationsbidraget til
béde grundvand og indeluft risikeres.

Pa baggrund af ovenstidende betragtninger kan der for Model C formuleres en styrende transport-
ligning, der medtager advektion og dispersion i vandfasen, diffusion i gasfasen, bionedbrydning
samt sorption. Denne er baseret pa Binning et al. (1995):
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LIGNING 23

5.3.1 Matematiske modeller

Der eksisterer i litteraturen flere analytiske modeller til beskrivelse af den vertikale forurenings-
transport i den umettede zone. Der er dog stor forskel pa, hvilke processer disse modeller
medtager.

Transiente analytiske losninger i 1-dimension er bl.a. praesenteret af Unlii et al (1992), Jury et al.
(1983) og Shan & Stephens (1995). I lgsningen af Jury et al. (1983) er advektiv og diffusiv transport
i bade vand- og gasfasen inkluderet, og modellen tager endvidere hensyn til sorption og 1.ordens
nedbrydning. Der er ved opstillingen af modellen benyttet randbetingelser med henblik pa at
bestemme stoffluxen til atmosfaeren, dvs. at fokus er pa den opadrettede transport.

Shan & Stephens (1995) udtryk er opstillet med henblik pa beskrivelse af vertikal VOC-transport
gennem den umettede zone til grundvandet. Udtrykket inkluderer stationaer advektion, diffusion
og dispersion i bade luft- og vandfasen samt sorption og 1. ordens nedbrydning. Lgsningen er en
videreudvikling af analytiske lgsninger, praesenteret i Jury et al. (1983), og tager udgangspunkt i en
uniform kilde med konstant initial koncentration i en specificeret dybde under jordoverfladen.
Modellen af Unlii et al. (1992) er baseret p udtryk fra van Genuchten & Alves (1982) og udger
grundlaget for risikovurderingsveerktgjet RISC4 (se afsnit 4.3.3). Modellen tager hgjde for
advektion i vandfasen, dispersion i vand, sorption og nedbrydning og beskriver koncentrationen i
forureningskilden som eksponentielt aftagende pga. udvaskning. Lesningen fra Unlii et al. (1992) er
her modificeret siledes, at diffusion i gasfasen er inkluderet og kildekoncentrationen er konstant.
Udtrykket fremgar af Ligning 24:
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LIGNING 24

1 ligning 24, er de effektive diffusionskoefficienter i luft (Da*) og vand (Dw*) reduceret i forhold til
de frie diffusionskoefficienter, da der er tale om porese medier, hvor diffusionsvejen forlenges, da
stoffet skal uden om fx sandkorn. Samtidig er diffusionskoefficienterne i den umettede zone meget
athaengig af vandindholdet. Den diffusionsdrevne flux i gasfasen vil sdledes veere storre i torre
omréader end i vdde omrader. Generelt gaelder, at diffusionen i luft er ca. 10.000 gange sé stor som i
vand /1,2,3/. De effektive diffusionskoefficienter viste i Ligning 24 udtrykkes efter Moldrup et al.
/1/. Det valgte udtryk for den effektive diffusionskoefficient i luft (Da*) er eendret i forhold til det
normale udtryk i JAGG, givet ved Millington /4/. Det nye udtryk er i Wang et al. /5/ generelt vist at
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give bedre estimater af Da og er i Nielsen /6/ samtidig vist at give et lidt storre - og dermed mere
konservativt estimat pa Da i forhold til det normale udtryk i JAGG.

En stationeer lgsning af ligning 24 kan heraf udtrykkes som folger:

C(2) = Cy exg w42
2D,
C: KONCENTRATION
z: VERTIKAL AFSTAND FRA KILDEN
Co: KONCENTRATION I KILDEN
Vi! POREVANDSHASTIGHED
D,: DEFINERET I LIGNING 24
u: DEFINERET I LIGNING 24
LIGNING 25

Det ses, at Ligning 24 og Ligning 25 er naesten helt analoge til udtrykkene for den vertikale 1D-stof-
transport for Model A, hvilket skyldes, at alle de indgédende parametre i Model C forudsattes
konstante. Forskellen er blot, at ligningerne for Model C tager hgjde for transport og ligevaegt med
gasfasen. Sattes den luftfyldte porgsitet, @, til 0 (hvorved &y bliver lig totalporgsiteten), opnas
saledes den opstillede lgsningsmodel for Model A.

P& samme made kan 3D-transportudtrykkene fra Model A omskrives til at gaelde for den umattede
zone. Dette er gjort af Nielsen (2007), der baseret pd udtryk fra Domenico & Robbins (1985) har
udledt en lgsning til Ligning 23 i 3-dimensioner uden nedbrydning, der kan tage hensyn til, at
transporten kan foregé i 2 faser (vand og luft). Den generelle lgsning fremgar af Ligning 24.
Losningen er i forhold til Nielsen (2007) her modificeret, sdledes at nedbrydning er inkluderet,
mens den advektive gastransport er negligeret.
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LIGNING 26

Et stationeert udtryk langs centerlinjen for Model C analog til Ligning 18 kan nu opstilles:

LIGNING 27
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5.3.2 Sammenfatning af Model C

Der er pa baggrund af litteraturgennemgangen fundet mulige lesningsmodeller for Model C i bade
1, 2 og 3 dimensioner. For at verificere disse lasninger er der foretaget eksempelberegninger, der
efterfolgende er ssmmenlignet med tilsvarende beregninger, udfert med det numeriske model-
verktgj Comsol Multiphysics. Det er pd baggrund heraf konstateret, at Domenicos approksimerede
3D-lgsning (bade den stationaere og transiente) i nogle tilfzlde kraftigt overestimerer den
horisontale forureningsspredning. Dette er sarligt udpraeget for flygtige stoffer under umaettede
forhold. Arsagen hertil er, at dispersionskoefficienterne i bide den longitudinale og transversale
retning bliver meget store, da gasdiffusionen er dominerende, mens den advektive transport stort
set ingen betydning har. Som diskuteret i Srinivasan et al. (2007) er fejlen ved Domenico lgsning
specielt stor ved hgje longitudinale dispersionskoefficienter, hvilket netop er tilfaeldet, nar gas-
diffusion er styrende. Domenicos 3D-lgsning vurderes derfor ikke egnet til at beskrive Model C.

En eksakt analytisk lasning i 3D kan opnés ud fra udtrykket praesenteret af Wexler (1992) (jf.
Ligning 22). De praesenterede 1D-modeller (Ligning 24) og (Ligning 25) er ligeledes eksakte
analytiske lgsninger. Hvorvidt den vertikale transport gennem umettet sand skal beskrives i 1 eller
3 dimensioner, vil blive diskuteret i det folgende.

5.3.3 Diskussion af 1D kontra 3D lgsninger
Fordelene og ulemperne ved hhv. en 1D- og 3D-beskrivelse af den vertikale transport vil i det
folgende blive diskuteret og illustreret med udgangspunkt i nogle eksempelberegninger.

Figur 5-4 viser det vertikale koncentrationsprofil (langs centerlinjen) under en forureningskilde
beregnet med hhv. en 1D- og en 3D-model. Beregningerne er foretaget med hhv. Ligning 25 og den
analytiske model af Wexler (1992) og er baseret pa inputdata fra en PCE-forurenet lokalitet, jf.
eksempel 3 i Bilag 1. I forhold til eksempel 3 er det dog valgt at gennemfore beregningerne bade
med og uden hensyntagen til nedbrydning. Til beregningerne med nedbrydning er der anvendt en 1.
ordens nedbrydningsrate pd 0,01 dag™.

Hvis der ikke tages hgjde for nedbrydningen, vil der, som det fremgar af Figur 5-4, opnés en
konstant koncentration med dybden med 1D-lgsningen, mens 3D-lgsningen giver et aftagende
profil. I 15 meters dybde opnas saledes en koncentration pa 2 mg/l1, svarende til en reduktion pa en
faktor 50 i forhold til 1D lgsningen. Dette illustrerer, at den horisontale spredning kan reducere
koncentrationen ved grundvandsspejlet betydeligt, og at de ekstra dimensioner derfor kan vaere
afgerende for pavirkningen af grundvandet. Dette illustreres af Figur 5-6, men pa trods af de lavere
koncentrationer i toppen af grundvandsmagasinet ved den 3D-lgsning i forhold til den 1D-lgsning,
er den samlede flux ens. I dette eksempel er den horisontale spredning ligesé veesentlig for
reduktionen af koncentrationen i toppen af grundvandsmagasinet som nedbrydning. Hvis ned-
brydning medtages i beregningen, ses det, at der opnas en koncentration pé 1,2 mg/1 og 0,1 mg/1
med hhv. 1D- og 3D-lgsningen i 15 meters dybde.

Det skal dog pointeres, at reduktionen vil vaere meget atheengig af dybden af den umaettede zone
samt af forureningskildens areal (i eksemplet er et kildeareal pa 5x5 m2 anvendt). Figur 5-5 viser,
hvordan koncentrationen langs centerlinjen, beregnet med 3D-modellen, atheenger af kildens areal.
Jo sterre kildens areal er desto hgjere bliver koncentrationerne langs centerlinjen. En tilstreekkelig
stor kilde vil séledes kunne medfere, at der opnas den samme centerlinjekoncentration med bade
1D- og 3D-modellen.
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Sammenligning af 1D og 3D stationzere centerlinjekoncentrationer
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FIGUR 5-4:

SAMMENLIGNING AF VERTIKALE KONCENTRATIONSPROFILER BEREGNET MED HHV. EN 1D OG EN 3D MODEL.
BEREGNINGEN ER FORETAGET MED OG UDEN HENSYNTAGEN TIL NEDBRYDNING (DER ER ANVENDT EN 1. ORDENS
NEDBRYDNINGSRATE PA 0,01 DAG™). BEMARK LOGARITMISK SKALA PA X-AKSEN.

Sammenligning af stationaere 3D centerlinjekoncentrationer fra kilder med
forskelligt areal
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FIGUR 5-5:

SAMMENLIGNING AF VERTIKALE KONCENTRATIONSPROFILER BEREGNET MED EN 3D MODEL BASERET PA
WEXLER (1992). BEREGNINGERNE TAGER IKKE H@JDE FOR NEDBRYDNING OG ER UDFJRT FOR
FORURENINGSKILDER MED ET KILDEAREAL PA HHYV. 5X5, 10X10 OG 20X20 M2.

Dybde (m)
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Der er ingen tvivl om, at den mest korrekte beskrivelse af stoftransporten fysisk set opnas med 3D-
modeller, hvilket taler for at anvende lgsningen fra Wexler (1992) (Ligning 22). En implementering
af denne lgsning i JAGG er imidlertid ikke uproblematisk. Dette skyldes primeert, at resultatet (dvs.
de beregnede koncentrationer lige over grundvandsspejlet, Cu) efterfalgende skal kobles til JAGG’s
grundvandsmodul. Ved beregningen af den resulterende koncentration i den everste del af grund-
vandet, Ci, benyttes folgende udtryk, jf. Miljgstyrelsens vejledning nr. 7 (Miljgstyrelsen, 1998)
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LIGNING 28

Det fremgér af Ligning 28, at den advektive masseflux fra forureningskilden til grundvandet (dvs.
AeNe(Cy) skal vere kendt for at beregne Ci.

Hvis den samme beregning af C; skal foretages under hensyntagen til 3D-spredning og/eller ned-
brydning, er det altsd ngdvendigt at kende den advektive forureningsflux til grundvandet. Denne
kan beregnes som:

F=Cy-Ags N=Cy-X-Y-N

FORURENINGSFLUX

DEN BEREGNEDE KONCENTRATION LIGE OVER GRUNDVANDSSPEJLET
STORRELSEN AF DET FORURENEDE AREAL LIGE OVER GRUNDVANDSSPEJLET
BREDDE AF FORURENINGSKILDE
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NETTONEDBOR

s

2
%

ZXX2OMm

LIGNING 29

Med udgangspunkt heri kan Ligning 28 omskrives til:

Ags -N-C, +B-025-k-i-C,g
Ags N+B-025 ki

Cy =
LIGNING 30

For en 1D-lgsning vil Agus veere identisk med forureningskildens areal, A dvs. A= XeY), og den
beregnede koncentration ved grundvandsspejlet, Cy, vil vaere konstant indenfor dette areal. Dette er
illustreret i Figur 5-6, hvor resultatet af beregningerne baseret pa input fra eksempel 3, Bilag 1, er
vist i et plan lige over grundvandsspejlet for hhv. en 1D- og en 3D-lgsning. Det fremgér heraf, at der
med 1D-lgsningen opnés en kildestyrkekoncentration pd 100 mg/1, da der ikke sker nedbrydning,
og det forurenede areal ved grundvandsspejlet har samme storrelse som kilden, dvs. 5x5 m2. C; vil
séledes let kunne beregnes for en 1D-lgsning vha. Ligning 30.

38 JAGG 2 - Vertikal transport ned til forstkommende betydende magasin



100 mg/l

@ ET) T ) ] -0 20 v 20 40

FIGUR 5-6:

BEREGNING AF STATIONZARE KONCENTRATIONER I ET PLAN LIGE OVER GRUNDVANDSSPEJLET (15 M U.T.) MED
HHV. EN 1D OG EN 3D LOSNING. NEDBRYDNING ER IKKE INKLUDERET OG BEREGNINGERNE ER GENNEMFORT
VHA. COMSOL MULTIPHYSICS.

For en 3D-lgsning vil Agus derimod veere storre end forureningskildens areal pga. transversal
spredning som folge af diffusion, hvilket til gengaeld betyder, at den beregnede koncentration lige
over grundvandsspejlet indenfor dette areal er lavere og samtidig ikke er konstant. Med 3D-
lgsningen er kildestyrkekoncentrationen siledes reduceret til en max. koncentration pa 2 mg/1 som
folge af den transversale spredning. Den transversale spredning betyder samtidig, at det forurenede
areal oges, hvorfor koncentrationen er sterre end 0,2 mg/11i en radius pa 30 m fra center-
koncentration (se Figur 5-7). Dette forhold komplicerer derfor den videre beregning af C; med
JAGG2’s grundvandsmodul.
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FIGUR 5-7:
KONCENTRATIONSPROFIL LIGE OVER GRUNDVANDSSPEJLET I STROMNINGSRETNINGEN BEREGNET MED 3D
LOSNINGEN.
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Det skal bemzrkes, at den samlede masseflux til grundvandet i princippet vil veere uafthangig af,
om der benyttes en lgsning i 1, 2 eller 3 dimensioner (fluxens storrelse vil primeert veere athengig af
advektion og nedbrydning).

Den valgte dimension kan imidlertid have en afgarende betydning for den resulterende
koncentration i grundvandet, idet massefluxen skal fordeles over et starre areal og dermed
fortyndes i et storre vandvolumen, nar den 3-dimensionelle lgsning anvendes.

En 3D nedsivningsmodel til beskrivelse af transporten gennem umettet zone vil umiddelbart veere
problematisk at koble til JAGG2’s grundvandsmodul, da det er sveert at fastleegge storrelsen af det
forurenede areal ved grundvandsspejlet, Agus, samt at tildele dette areal en repraesentativ
koncentration, Cy. Problemerne med disse beregninger kan saledes ikke lgses uden at tage stilling til
de efterfolgende beregninger for den maettede zone.

5.3.4 Anbefaling for Model C

P& baggrund af ovenstiende betragtninger anbefales det, at 1D-lgsningerne, preesenteret i

Ligning 24 og Ligning 25, anvendes og implementeres i JAGG2. 1D-lgsningerne kan fungere som en
forste approksimation. Ved videre, mere detaljerede lokalitetsundersogelser ber der tages hajde for
den horisontale spredning i umaettet zone, samt for hvorledes denne spredning influerer pa den
efterfolgende opblanding i den mattede zone.

Det skal pointeres, at Ligning 24 og Ligning 25 forudsatter, at der sker advektion. Det betyder, at
ligningerne ikke kan anvendes i situationer, hvor der ikke antages at ske infiltration. Dette kunne fx
teenkes at veere under et hus. Denne situation kan i stedet beskrives med Model D.
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Spredning af flygtigt stof ved horisontal
og vertikalgasdiffusion

- Kilde ®Co Startkoncentration i porevand
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" Oplest forurening i poreluft og porevand grundvandet
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© Sand, umaettet e
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Cq Grundvandskoncentration efter opblanding
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FIGUR 5-8:
KONCEPTUEL MODEL D
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Princippet i Model D er skitseret i Figur 5-8. Med Model D gnskes det at kunne beskrive den
vertikale transport samt den horisontale spredning af forurening i en umaettet zone, der er
overlejret af et lavpermeabelt daeklag. Da deeklaget i denne situation vil begraense (og i nogle
tilfeelde maske helt forhindre) infiltration af nedbar, forventes det, at gastransporten vil veere mere
dominerende i forhold til Model C.

I tilfeelde af, at der sker infiltration gennem det lavpermeable lag, vil de preesenterede lgsninger fra
Model C kunne benyttes. Hvis der i den forbindelse enskes en vurdering af den transiente laterale
forureningsspredning, anbefales det at benytte et udtryk baseret pd Wexler (1992) frem for
Domenico (1987).

Safremt der ikke sker infiltration gennem deeklaget (fx hvis der er tale om et befaestet areal), vil
udtrykkene fra Model C ikke laengere kunne anvendes, da transporten i den umaettede zone primeert
vil vaere diffusionsstyret. Netop denne situation er efter vores overbevisning ikke beskrevet i noget
eksisterende risikovurderingsvaerktgj, der alle primeert baserer den vertikale transport pa advektion
i vandfasen (infiltration). Med de eksisterende vaerktgjer vil en forurening i den umaettede zone
under et befaestet omrade séledes ikke vurderes at udgere en risiko for grundvandet.

Flere studier har vist, at diffusiv gastransport er vaesentlig i den umaettede zone, isaer ved tilstede-
verelse af et lavpermeabelt daeklag. Nielsen (2007) har foretaget et omfattende litteraturstudie
vedrerende spredning af VOC i umeettet zone og har med udgangspunkt i modellering af resultater
fra et sporstofforseg med CFC udpeget de vaesentligste processer for VOC-transport under
umattede forhold. Nielsen (2007) konkluderer, at diffusiv gastransport er meget afgarende for
spredningen af VOC i tilfeelde, hvor der sker ingen eller meget begraenset infiltration.

Mendoza & Frind (1990) har ligeledes vist, at udbredelsen af stof i den umaettede zone ved diffusion
sker hurtigere, hvis der findes et lavpermeabelt deklag end hvis der er fri kontakt til atmosfeeren.

Grathwohl et al.(2002) konstaterer med udgangspunkt i numeriske simuleringer, at der opnés et
stort tab af forurening til atmosfaeren, nér der ikke er tilstedeveerelse af et deklag, iseer fra
overfladenzre kilder. Derimod vil tilstedevaerelsen af et deeklag kunne reducere ilttilfarelsen og
virke begransende for den aerobe nedbrydning.

Ligesom for Model C er det valgt at se bort fra den advektive gastransport ved beskrivelsen af Model
D. Hvis deklaget er lavpermeabelt og homogent, vil de barometriske trykforskelle ikke give
anledning til horisontale trykgradienter og dermed horisontal advektion i gasfasen. Nielsen (2007)
observerer dog, at sifremt der i det lavpermeable lag optraeder omréder, hvor der er direkte kontakt
til atmosfeeren, kan barometriske trykaendringer drive en advektiv gastransport, der kan fore til
store udsving omkring den diffusive koncentrationsudvikling i specielt det horisontale plan, og pa
den méde medfere en storre lateral spredning.

Ud fra overstdende betragtninger kan en samlet styrende transportligning opstilles for Model D.
Denne inkluderer diffusion i gas- og vandfasen, nedbrydning og sorption:
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LIGNING 31

5.4.1 Matematiske modeller

Der er i litteraturen opstillet flere modeller til beskrivelse af diffusiv gastransport i den umeettede
zone, hvoraf nogle ogsd medtager nedbrydning. Mange af disse modeller beskriver imidlertid den
diffusive transport, hvor der ved jordoverfladen er fri adgang til atmosfeeren, bl.a. Wilson (1997) og
Bouchard (2005). Da vi med Model D er interesseret i at beskrive transporten, hvor den umettede
zone er dekket af et lavpermeabelt lag, kan disse modeller ikke umiddelbart bruges.

Som tidligere naevnt er vi interesseret i bade en stationeer og en transient losning, der kan beskrive
Model D. Det skal bemerkes, at sdfremt der ikke sker nedbrydning eller nogen anden stoffjernelse i
den umaettede zone, vil der ved stationere forhold over det hele opnas en konstant koncentration,
der er lig kildekoncentrationen. Da gasdiffusion kan fore til en hurtig spredning af flygtige stoffer
bade vertikalt og transversalt, vil antagelsen om momentan ligevaegt ved den transiente beskrivelse
af denne spredning sandsynligvis ikke gelde. Formélet med den transiente lgsning er imidlertid
blot at give brugeren et indtryk af omfanget af den transversale stofspredning med tiden, og det er
udelukkende taenkt som et hjalpeveerktaj.

Lahvis & Baehr (1997) har opstillet bade transiente og stationzre analytiske lgsninger til Ligning 31
i én dimension, der ikke medtager nedbrydning. Lesningerne er preaesenteret med forskellige rand-
betingelser, og det kan i den forbindelse valges, at jordoverfladen er impermeabel. Under forud-
seetning af, at den diffusive flux ved grundvandsspejlet er o (ZC/&z = 0), kan den tidslige vertikale
koncentrationsudvikling bestemmes uden hensyntagen til nedbrydning med udgangspunkt i udtryk
fra Lahvis & Baehr (1997):
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LIGNING 32

Ligning 32 tager kun hgjde for den diffusive spredning i én dimension og medtager ikke
nedbrydning. I tilfeelde af, at der sker nedbrydning, kan en stationzer 1D-lgsning til Ligning 31
bestemmes:

A6 A0
Cy(z)=Aexp z W — |+Bexp -z W .
0.KyD, +6,,D,, 0.KyD, +6,,D,,
HVOR
C
A= 0
A0
1+exp 2L W =
0,K1D, +6,,D;
A0
B = Aexp 2L - =
6.,KyD, +6,,D,,
Gt KONCENTRATION I VANDFASEN
Co: KILDEKONCENTRATION
Ky: DIMENSIONSL@S HENRYS KONSTANT
D,: EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT I LUFT
D, : EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT I VAND
6, LUFTFYLDT POR@SITET
O,: VANDFYLDT POR@SITET
L: AFSTAND FRA FORURENINGSKILDE TIL GRUNDVANDSSPEJL
A 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE

LIGNING 33

For at bestemme den horisontale spredning i Model D, er det fordelagtigt at formulere Ligning 31 i
polare (eller evt. cylindriske) koordinater. Dette skyldes, at stofspredningen som folge af diffusion
vil veere radialt symmetrisk, og derfor kan anskues som et 1-dimensionalt problem i poleere
koordinater (under forudsetning af, at den vertikale koncentration er konstant fra kilden til
grundvandet). Ligning 31 formuleret i polere koordinater ser ud som folger:
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Den stationzre version af Ligning 34 (dvs. venstresiden er lig 0) er Bessel’s modificerede ligning,
der har folgende generelle losning /Spiegel, 1968/:

Cw (r) =cqlg(er)+coKp(ar)

HVOR
e L
0.KyD, +6,D,,
CW.' KONCENTRATION I VANDFASEN
lo(X): MODIFICERET BESSEL FUNKTION AF FORSTE ART OG ORDEN 0
Ko(X) . MODIFICERET BESSEL FUNKTION AF ANDEN ART OG ORDEN o
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GW.' VANDFYLDT POR@SITET
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DW*.' EFFEKTIV DIFFUSIONSKOEFFICIENT I VAND
ﬁ. 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE
C1; ARBITRZAR KONSTANT
© 2.' ARBITRZAR KONSTANT
LIGNING 35

De modificerede Bessel-funktioner er defineret i bl.a. Spiegel (1968). Afhangig af de valgte rand-
betingelser, kan konstanterne c1 og c2 bestemmes, og dermed kan en stationer lgsning til Ligning
31 opnés. Ved at anvende randbetingelserne, Cw(0<r< r1) = Co 0g Cuw(r— ) = 0, kan folgende
lgsning saledes opnas:

Cu(r) = O Ko (1)
0(Ro)
(@ KONCENTRATION I VANDFASE
Ko(x): MODIFICERET BESSEL FUNKTION AF ANDEN ART OG ORDEN 0
Co: KILDEKONCENTRATION
r RADIUS FRA KILDEN
R;: RADIUS AF KILDEN
w: DEFINERET I LIGNING 35
LIGNING 36
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En transient lgsning til Ligning 34, der ikke medtager nedbrydning, er praesenteret i Ligning 37.
Losningen beskriver diffusiv transport mellem to koncentriske cylindere/cirkler, hvilket er
illustreret i Figur 5-9. Den inderste cirkel repraesenterer forureningskilden med en konstant
koncentration, mens den ydre cirkel repraesenterer den afstand, hvor koncentrationen antages lig 0
/Luikov, 1968/.

Kilde:
C(Ry,H)=Co

FIGUR 5-9:
PRINCIPSKITSE TIL BESKRIVELSE AF TRANSIENT RADIZER DIFFUSION FRA KILDE MED RADIUS R1 0G
KONCENTRATION, Co.
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Det ses, at der i lgsningen i Ligning 37 indgar en uendelig sum, hvori parametrene un optreaeder. un
er rgdder i den karakteristiske ligning givet ved /Luikov, 1968/:

Jo()Yo (mu) —Jo(mu)Yo (1) =0

HVOR

m = R2 / R1

Ri: RADIUS AF KILDEN

R,: AFSTAND HVOR KONCENTRATIONEN ANTAGES LIG 0
Jo(x): BESSEL FUNKTION AF FORSTE ART OG ORDEN o0
Yo(x): BESSEL FUNKTION AF ANDEN ART OG ORDEN 0

[V RODDER

LIGNING 38

Afheengig af den valgte veerdi for m, kan redderne u» bestemmes. Tabel 5-1 viser de forste 10
veaerdier af un, hvor m=R>/R;=100 (dvs. hvis kilden har en radius p& R: = 1 meter, antages det, at
koncentrationen er lig nul i en afstand R» = 100 meter fra kilden). Det skal pointeres, at idet
koncentrationen antages lig 0 i en endelig afstand fra kilden, vil der med udtrykket i Ligning 37 med
tiden opnas en stationeer tilstand, til trods for at der ikke sker nedbrydning. Den stationere lgsning
er givet ved det forste led (dvs. leddet for den uendelige sum) i Ligning 37. Det betyder ogsa, at
beregningen af den transiente horisontale forureningsspredning med den opstillede model vil vare
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pavirket af randeffekter til meget store beregningstider. Dette er illustreret i Figur 5-10, hvor
beregninger af den transiente horisontale spredning af PCE med Ligning 37 er udfert for en kilde
med radius 1 meter og hvor koncentrationen er antaget lig 0 mg/1i en afstand pa 100 meter. Det ses
heraf, at der i denne situation skal g mere end 30 ar for randeffekter observeres. Hvornér der
observeres randeffekter, vil bl.a. athange af stoffets flygtighed, den effektive diffusionskoefficient,
sorption samt af kildens radius.

TABEL 5-1:
VZARDIER AF RODDERNE M, TIL DEN KARAKTERISTISKE LIGNING (LIGNING 38) FOR M = 100

100 0,028 0,060 0,092 0,124 0,156 0,188 0,220 0,252 0,284 0,315

For at anvende Ligning 37 til at beskrive den laterale stofspredning ber det i princippet i felten
verificeres, at koncentrationen er o mg/1i den givne afstand fra kilden. Det forventes dog umiddel-
bart, at den valgte m = 100 i de fleste tilfzelde vil veere tilstraekkelig. Saledes antages koncentra-

tionen lig 0 mg/11 en afstand af 500 m og 1000 m fra forureningskilder med en radius p4 hhv. 5 m
0g 10 m.

100 Ty

= =Stationer

—14r

——34r

—154r

——30 ér
150 ar

Porevandskoncentration (mg/1)

40 50 60 70 8o 90 100
Afstand fra kildens centerlinje (m)

FIGUR 5-10:
BEREGNING AF DEN TRANSIENTE HORISONTALE FORURENINGSSPREDNING MED LIGNING 37. KILDENS RADIUS
ER 1M OG KONCENTRATIONEN ER ANTAGET LIG O MG/L 1100 METERS AFSTAND.

5.4.2 Sammenfatning af Model D

Forskellige lasningsmodeller for Model D i bade 1, 2 og 3 dimensioner er segt identificeret. Der er
fundet udtryk, der kan beskrive den horisontale forureningsspredning med udgangspunkt i poleere
koordinater under forudsatning af, at kilden er kontinuert og lodret igennem hele den umeettede
zone. Dette anses hensigtsmaessigt, da stoftransport styret af diffusion vil veere radieert symmetrisk.
Det vurderes, at losningen preesenteret i Ligning 36 under forudsatning af, at der sker ned-
brydning, vil kunne anvendes til at beskrive den stationzare horisontale forureningsudbredelse. Til
beskrivelse af den transiente horisontale forureningsudbredelse foreslas Ligning 37 anvendt. Det
skal bemeerkes, at dette udtryk ikke medtager nedbrydning. Det har ikke veeret muligt at finde en
losning, der kan beskrive forureningstransporten (inklusiv nedbrydning) til grundvandsspejlet og
som samtidig kan beskrive den horisontale spredning radieert symmetrisk (dvs. en lgsning baseret
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pa cylindriske koordinater). Det vurderes imidlertid, at de identificerede udtryk vil kunne opfylde
det primzre formél med Model D, nemlig at illustrere den tidslige horisontale spredning fra en
forureningskilde i den umeettede zone.

I forureningssituationer, hvor der ikke antages at ske infiltration, kan den vertikale transport i én
dimension ikke beskrives med udtrykkene fra Model C. I dette tilfaelde anbefales det stationeere
udtryk praesenteret i Ligning 33 anvendt, mens Ligning 32 anbefales, safremt en transient lgsning
(uden hensyntagen til nedbrydning) enskes.

Problemet med disse 1D-modeller er (som det ogsé var tilfaeldet med 3D lgsningen for Model C),
hvordan de beregnede koncentrationer lige over grundvandsspejlet, Cy, efterfolgende kobles til
beregningen af C: i JAGG’s grundvandsmodul. Problemet her er, at JAGG i den forbindelse skal
bruge en infiltrationsrate, som for Model D i princippet er antaget lig 0 mm/ar. Ofte kan der dog
ske en vis nedsivning/indsivning pa tveers under ikke-permeable flader, men storrelsen af denne
infiltration vil i langt de fleste tilfaelde ikke vaere kendt. Safremt C; gnskes beregnet (se evt. afsnit
5.3.3) pa baggrund af den beregnede koncentration med Model D, kan det antages, at infiltrationen
er lig nettonedbgren, N, og at det forurenede areal lige over grundvandsspejlet har samme storrelse
som kilden. Dette kan ses som et konservativt valg, da det forurenede areal i realiteten ma forventes
veasentlig storre, mens béde de beregnede koncentrationer og den reelle infiltration mé forventes
lavere. I tilfaelde af, at der foreligger data vedrerende sterrelsen af det forurenede areal lige over
grundvandsspejlet eller konkrete méalinger af infiltrationer under det befaestede areal for en given
lokalitet, kan disse data benyttes i stedet.

5.5 Transport gennem vandmezettet sprakket ler (Model B)

Transport gennem
homogen vandmasttet spraskket ler

- Kilde ®Co  Startkoncentration i porevand
i Oplest forurening i porevand OCy  Porevandskoncentration lige over
Oplest forurening i poreluft og porevand grundvandet
/// Ler O Cu,L Poreluftkoncentration af stof der ved
SHEE  Sand, umesttet ligeveegt med porevand giver grund-
vandskriteriet

- Sand, magasin

5 i . :
T — Afstand hvor C,, opnas p.g.a. diffusion

Cq Grundvandskoncentration efter opblanding
i de gverste 0,25 m af magasinet

FIGUR 5-11:
KONCEPTUEL MODEL B

Med Model B skal pavirkningen af det forstkommende underliggende grundvandsmagasin fra en
forureningskilde beliggende i en vandmeettet opsprakket ler kunne estimeres. Model B er serlig
relevant herhjemme, da mere end 40 % af Danmark er deekket af lavpermeable moraeneler
aflejringer, hvor der generelt har vist sig at vere spraekker /Klint & Gravesen, 1999/.
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5.5.1 Matematiske modeller
En matematisk model til beregning af transport i sprackket ler er praesenteret i Chambon et al.
(2010) og implementere i JAGG2.

I det folgende er den teoretiske baggrund for transport i spreekker gennemgéet.

Ligesom for Model A vil transport i gasfasen vaere uden betydning i Model B, da der er tale om
vandmettede forhold. Forureningstransporten i opsprakket ler kontrolleres af iszer advektion i
sprakkerne samt diffusion ind i matrix. Derudover vil forureningen i bade spraekker og matrix
kunne evt. udsattes for sorption og nedbrydning /Jergensen et al., 2004; McKay et al., 1993;
Broholm et al., 2000/.

For at simulere transport i komplekse sprackkenetvaerk er der generelt behov for avancerede
numeriske modeller. Der eksisterer dog analytiske modeller til modellering af vandstremning og
stoftransport i simple spraekkesystemer.

5.5.2 Stremning i sprakker
Stremning gennem en enkelt &ben sprakke simuleres ofte vha. den idealiserede parallel plate
model. Metoden er skitseret i Figur 5-12.

U
2b I / —> Stremningsretning

FIGUR 5-12:
PRINCIPSKITSE FOR PARALLEL PLADE MODEL (BASERET PA SCHWARTZ & ZHANG, 2003).

Spreekken afgraenses af 2 parallelle plader, der reprasenterer den impermeable jordmatrice.
Stremningen, Q, gennem sprakken kan bestemmes som folger /Schwartz & Zhang, 2003/:

2
Q=-KkA __PwIb)" (2bw)%

oL 12u
Q: STROMNING GENNEM SPRAKKE
A: TVARSNITSAREAL AF SPREKKE
K: HYDRAULISK LEDNINGSEVNE AF SPRAKKE
2b: SPRAKKEAPERTUR 2 (AFSTAND MELLEM PLADER)
w: SPRAKKEBREDDE
Pw- DENSITET AF VAND
y7a VISKOSITET AF VAND
g: TYNGDEACCELERATION
oh/el: GRADIENT LANGS SPRAKKEN
LIGNING 39

21 litteraturen angives aperturen typisk som 2b, og det er derfor valgt at benytte samme notation i dette notat.
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Ligning 39 benavnes den kubiske lov, da flowet er atheengig af aperturen i tredje. Af Ligning 39
fremgar det, at spraekkens “hydrauliske ledningsevne”, k, er givet ved:

K - Pwd(2b)?
124
K: HYDRAULISK LEDNINGSEVNE AF SPREKKE
2b: SPRAEKKEAPERTUR
o DENSITET AF VAND
y7A VISKOSITET AF VAND
g: TYNGDEACCELERATION
LIGNING 40

Da sprakker ofte er delvist fyldt med porest materiale, skal der ved bestemmelse af stremnings-
hastigheden gennem spreekken tages hgjde for sprakkens effektive porgsitet.

Hvis der er tale om et system af ligeligt fordelte parallelle sprakker, hvor afstanden mellem
sprakkerne er 2B, kan en samlet hydraulisk ledningsevne for spraekkenetveerket Kr bestemmes:

2
K, - Pwd(2b)

12 P

HVOR:

_ b
o = B
K: HYDRAULISK LEDNINGSEVNE AF SPRAKKE
2b: SPRAKKEAPERTUR
Pw DENSITET AF VAND
y75 VISKOSITET AF VAND
g: TYNGDEACCELERATION
o SPRAIKKEPOR@SITETEN
2B: AFSTAND MELLEM SPREKKER

LIGNING 41

Stremningen gennem sprakkerne kan ogsa bestemmes ved at antage, at hele nettoinfiltrationen
passerer gennem sprakkerne. Dette vil veere en udmerket tilnzermelse, sé l&enge bade matrix og
spraekker er vandmaettet, samt at matricens hydrauliske ledningsevne er meget lav. Under antagelse
af en enhedsgradient vil Darcy-hastigheden gennem eksempelvis en matrix med en hydraulisk
ledningsevne pé 1-10"9 m/s veere ca. 3 mm/éar. Stremningen gennem matricen udger sammenlignet
med en typisk dansk nettonedber pé ca. 300 mm/ar sdledes kun nogle fa procent. Dette er i over-
ensstemmelse med resultater fra Jorgensen & Spliid (1998), der pa baggrund af laboratorieforsog
med store moraenelerblokke konstaterer, at kun 0,01 — 0,1 % af strgmningen forlgber i lermatricen.

5.5.3 Stoftransport i sprakker
Overordnet findes der 3 tilgange til beskrivelse af stoftransport i spreekker. Det drejer sig om
beregningsmetoderne akvivalent porositet, dobbelt-porositet og diskrete sprakker.

Zkvivalent porest medie modellen (EPM) bygger pé en antagelse om, at sprakkesystemet kan
beskrives som et homogent medie med en &kvivalent effektiv porgsitet. Det forudsattes, at mediet
er tilstraekkeligt opspraekket samt at den betragtede skala er stor nok. Permeabiliteten af det
&kvivalente porgse medium, k, kan bestemmes ved /Schwartz & Zhang, 2003/:
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K: ZKVIVALENT PERMEABILITET
km.' PERMEABILTET AF MATRIX
kf.' PERMEABILTET AF SPRAEKKERNE
Am-' KONTAKTAREAL FOR MATRIX
Af-' KONTAKTAREAL FOR SPRAKKER
LIGNING 42

Ved at anvende de akvivalente/effektive parametre kan stoftransporten beskrives som et
almindeligt porgst medie.

Dobbelt-porositets (DP) modellen er en af de mest udbredte metoder til sprakketransport og
benyttes bl.a. som spraekkemodul i GMS/MT3DMS og i CXTFIT /Jergensen et al., 2006; Zheng &
Wang, 1999; Toride et al., 1999/. Det komplekse sprakkesystem opdeles i to homogene porgse
systemer reprasenterende hhv. sprakker og matrix. Bide matrix og spraekker er séledes
karakteriseret ved et set hydrauliske egenskaber. Transporten i spraekkerne sker primert ved
advektion, hvori stremningen er bestemt af Darcy’s lov. Der sker ingen stremning i matrix, hvor
stoftransporten foregar ved diffusion. Det antages, at koncentrationen er ens i hele matrix
(svarende til gjeblikkelig opblanding). Sprakkerne og matricen er forbundet til hinanden, og
transporten mellem de to domaener bestemmes typisk ved en 1.ordens transferfunktion /Zheng &
Wang, 1999; Jorgensen et al., 2004/.

I et opstillet risikovurderingskoncept af Bay et al. (2006) er der ved beskrivelsen af den vertikale
transport gennem umettet zone taget udgangspunkt i en simplificeret udgave af den numeriske DP-
model MACRO 5.0. Denne model simulerer udvaskningen fra den gverste meter af den umeettede
zone og benytter sakaldte pedotransfer-funktioner til estimering af de hydrauliske parametre /Bay
et al, 2006/. Til bestemmelsen af de hydrauliske parametre (bl.a. van Genuchten parametre)
anvender pedotransfer-funktionerne oplysninger vedrgrende sand- og lerfraktionen for den gverste
meter.

DP-modellen er bedst egnet ved storre skalaer og lokaliteter med et relativt teet sprackkenetveerk.
Ulempen ved metoden er, at det ofte kan veere svert at evaluere transfer-funktionen mellem
spraekke- og matrixdomanet. Generelt vil der saledes veere behov for at benytte kalibrerede
transfer-funktioner for den specifikke forureningssituation, hvilket eksempelvis kan opnés ved at
tilpasse efter mélte gennembrudskurver i Jorgensen et al.(2006) og Karimi-Fard et al.(2004).

Stremning

} CDobbelt-pores
Spf!ﬁ&lﬂk
makropore
ditfifsicn
FIGUR 5-13:

PRINCIPSKITSER FOR DOBBELT-POR@S MODEL. FRA BAY ET AL. (2006).

1 Diskrete spraekke (DS) modeller er den advektive transport langs adskilte, ligeligt fordelte paral-
lelle spreekker koblet med udvekslingen mellem sprakker og den omgivende matrix ved diffusion.
Samspillet mellem matrix og spraekker er i DS-modeller baseret pa en fysisk beskrivelse i modsaet-
ning til DP- modeller, hvor udvekslingen beskrives empirisk /Jergensen et al., 2006/. Der findes
flere modeller, der baserer beregningerne af stoftransport i opsprackkede medier pad DS-metoden,
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bl.a. de numeriske programmer FRACTRAN og FRAC3Dvs /Jergensen et al., 2006; Sudicky &
McLaren, 1998/.

Sudicky & Frind (1982) har som de forste opstillet analytiske lasninger til beskrivelse af
forureningstransport i et spraekket porgst medie, repraesenteret som et system af parallelle
sprakker (DS-system — se Figur 5-14). Lasningerne tager hgjde for konstant stremning gennem
sprakkerne, diffusion og dispersion langs sprakkerne, diffusion fra spraekke til matrix, sorption og
nedbrydning. Ved steady-state opnas falgende analytiske lasning for koncentrationen langs
sprakken:
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I Sudicky & Frind (1982) er der endvidere praesenteret stationaere analytiske udtryk for forurenings-
transporten i matrix, og for tilfaelde, hvor den hydrodynamiske dispersion i sprakken er negligeret.

2b

e X

>

Porgs materiale

e S— ]

Spraakke
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FIGUR 5-14:
PRINCIPSKITSE FOR DISKRET SPRAKKE METODEN. FRA SUDICKY & FRIND (1982)

Flere referencer peger pa, at netop DS-modeller giver den mest korrekte beskrivelse af forurenings-
transporten gennem opsprakkede medier. DS-modeller er uathangige af skalaen (kan anvendes
bade pa enkeltspraekker og pa spraekkesystemer), og metoden kan derfor relativt let implementeres
pa forskellige lokaliteter /Jorgensen et al., 2006/. Den store ulempe ved metoden er, at
sprakkernes dimensioner og egenskaber indgar som input, hvilket almindeligvis er data, der er
svaere at fremskaffe. Samtidig influerer disse parametre afgarende pa resultatet. Ofte vil det vare
nedvendigt at estimere disse data ud fra geostatistiske informationer eller benytte litteraturdata.
Christiansen & Wood (2006) preesenterer pa baggrund af et omfattende litteraturstudium en over-
sigt over karakteristika for opsprakket morzaneler under typiske danske forhold.

5.5.4 Praktiske erfaringer med sprakketransport

Den matematiske modelformulering til beskrivelse af sprackketransport i JAGG er ikke verificeret
pé danske cases. Der eksisterer imidlertid kun meget fa cases, hvor anvendeligheden af en spraekke-
transportmodel evt. vil kunne verificeres i praksis, til trods for at spraekketransport herhjemme har
veeret genstand for en del fokus de seneste ar.

Ved Ringe er der gennemfort feltforsog omhandlende stoftransport og nedbrydning i et makro-
porgst moreneler. P4 lokaliteten er der foretaget en omfattende kortleegning af spraekker og makro-
porer /Broholm et al., 2000/. Ud fra tracerforseg er der bestemt gennembrudskurver, og pa bag-
grund heraf er der fundet en meget hurtig vertikal transport med hastigheder pé op til naesten 9
m/dag. Til trods for den hurtige transport, blev der under forsgget konstateret fjernelse af organiske
stoffer, der primeert er tilskrevet nedbrydning /Broholm et al., 2000/.

Ved Flakkebjerg er der foretaget en kortlegning og karakterisering af sprackkerne i en moraeneler
ned til 5,5 m under terraen. Pa baggrund af sporstofforseg i felten og lysimeterforsgg pa jordsgjler er
der ligeledes observeret hurtig transport gennem den opspraekkede moraneler /Gravensen et al.,
2000/.

Transporten gennem dybe sprakker er undersogt pa en lokalitet ved Havdrup. Ogsa her er der med
udgangspunkt i tracerforsog i felten registreret hurtige gennembrudstider, og hastigheder pa
mellem 100 — 300 m/dag er rapporteret. Der er endvidere gennemfort transportforseg med
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forskellige pesticider, og resultaterne herfra indikerer kun begranset sorption og nedbrydning ved
transport /Gravesen et al., 2000/.

I en Ph.D. athandling af /Mortensen, 2001/ er betydningen af preeferentiel flow-stremning i
umattet moreneler undersogt. I den forbindelse er adskillige tracerforseg udfert i en isoleret blok
ved Avedgre. Forsggene er udfert med forskellige konstante vandingsintensiteter. For at kunne
vurdere den diffusive udveksling mellem spraekker og matrix er der i forsogene endvidere tilsat flere
tracere samtidigt med forskellige diffusionskoefficienter. Resultaterne fra sporstofforsegene viser
ved hgje vandingsintensiteter traditionelle asymmetriske gennembrudskurver med et hurtigt peak
og en efterfolgende lang hale. Derudover indikerer resultaterne, at der kun sker begrenset diffusion
ind i matrix under transporten ved de storste stremningshastigheder. Ved den laveste vandings-
intensitet er der derimod observeret gennembrudskurver med dobbelt-peak, hvilket indikerer, at
diffusion ud i matrix har vaeret vaesentlig /Mortensen, 2001/. Endvidere er der pa baggrund af de
observerede gennembrudskurver foretaget modellering med den dobbelt-porgse model CXTFIT.
Modellen var i stand til at tilpasse observerede data, men resulterede imidlertid i estimering af
delvist urealistiske parametre /Mortensen, 2001/.

5.6 Samlede konklusioner

I forbindelse med opdatering af Miljestyrelsens risikovurderingsveerktgj JAGG 2 og modulen for
vertikale transport af opleste organiske komponenter er der taget udgangspunkt i 4 forskellige
konceptuelle modeller. Det var pa forh&nd ventet, at disse kunne repreasentere de fleste konkrete
forureningssager, og pd baggrund af det gennemforte litteraturstudium er der da heller ikke fundet
grundlag for at udvide antallet af konceptuelle modeller.

Til hver af de konceptuelle modeller er der fundet et matematisk formelgrundlag, der kan beskrive
bade den transiente og stationare vertikale transport til forstkommende grundvandsmagasin.

Det har vist sig, at transporten i Model A og Model C kan beskrives med udgangspunkt i de samme
analytiske lgsninger, idet Model A er det “sartilfaelde” af Model C, hvor vandindholdet er 100 %.
Samtidig er det erfaret, at den tilneermede 3D stoftransportmodel af Domenico (1987) ikke er
anvendelig til beskrivelse af vertikal stoftransport gennem en umaettet zone. I Miljgstyrelsens
risikovurderingsverktgj JAGG2 er det derfor valgt at preesentere de generelle 1D udtryk angivet i
Ligning 24 og Ligning 25, da disse er geldende for bide Model A og C.

Den eksakte 3D-model af Wexler (1992) er ikke implementeret i JAGG 2, men kan vare af interesse,
da det inkluderer horisontal spredning, der kan medfere en vasentlig reduktion af koncentrationen
ved grundvandsspejlet.

Til beskrivelse af transporten i Model B anbefales det opstillede udtryk af Sudicky & Frind (1982) i
Ligning 43. Spredningen og transporten gennem opsprakket ler er beskrevet i en rapport fra Viden-
center for Jordforurening (2008). Efterfalgende har Institut for Miljo & Ressourcer, DTU.
udarbejdet et modul til beregning af vertikal transport i opspraekket jord (Chambon et al., 2010).

For Model D kan den stationzre og transiente horisontale forureningsspredning beskrives ved
hjeelp af Ligning 36 og Ligning 37, men disse ligninger er ikke implementeret i JAGG2. da de ude-
lukkende er teenkt som et hjelpeveerktej og ikke kan anvendes i en risikovurdering over for
grundvand.

5.7 Videnskabelige udfordringer

Under udarbejdelsen af nervaerende projekt er vi labet ind i nogle videnskabelige udfordringer, der
kreever videre undersggelser at f lgst optimalt. Det drejer sig om folgende punkter:
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1D- kontra 3D-modeller. Hvordan kan resultatet fra en 3D-spredning i umaettet zone kobles til
en beregning af den resulterende koncentration i den gverste del af mattede zone?
Forureningsoverforsel henover grundvandsspejlet. Hvordan beregnes masseoverforslen fra
umaettet zone til grundvandsmagasinet for en forureningskilde under et befastet areal,
hvorigennem der ikke sker infiltration?

Nedbrydningsrater i umattet zone
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6. Nyt risikovurderings-
koncept

6.1 Valg af konceptuel model

I det folgende beskrives et idéoplaeg til, hvordan en faseinddelt risikovurdering kan udferes for en
jordforurening i forhold til et grundvandsmagasin, idet der tages hensyn til vertikal transport
processer, som beskrevet for de konceptuelle modeller A og C. I en konkret risikovurdering er det
vaesentligt forst at afgore, hvilken konceptuel model, der skal danne grundlag for beregningerne,
herunder om betydningen af sprakketransport — svarende til den konceptuelle model B — skal
medtages. Safremt der gnskes beregninger af spraekkernes betydning, henvises til kapitel 5.5,
Chambon et al. (2010), Videncenter for jordforurening (2008), samt DTU V1D modeller. som er
implementeret i den nyeste version af JAGG2.

6.2 Faseopdelt risikovurdering for den umszttede zone

Den faseopdelte risikovurdering indeholder tre faser (1-3), der afspejler den maengde af data, der er
til radighed for den forurenede lokalitet. Med sma datamangder benyttes en relativt simpel
beregningsmetode, mens der for mere veldokumenterede forureninger kan anvendes mere
avancerede metoder. Proceduren er séledes analog til den trinvise risikovurdering for grundvands-
zonen, som er beskrevet i afsnit 5.4.2 1 Vejledning 6 /Miljestyrelsen, 1998a/. Eksempler pa brug af
den faseopdelte risikovurdering for vertikal transport findes i Bilag 1.

6.3 Sammenhang mellem risikovurderingen for vertikal transport og
grundvandszonen
Ved den faseinddelte risikovurdering for vertikal transport beregnes alene den resulterende
koncentration, Ci, i toppen af magasinet. Den beregnede koncentration, C;, indeholder siledes
effekten af de processer, der sker under vertikal transport, samt den opblanding, der sker i de
overste 0,25 m af magasinet. Herved sikres en sammenhang med den nuvaerende trinvise metode
til risikovurdering af grundvandszonen. Endvidere vil det veere muligt at anvende Ci, beregnet efter
den nye faseinddelte metode, som input til trin 2 og 3 i den eksisterende trinvise metode for

grundvandszonen.
6.4 Beskrivelse af de enkelte faser (1-3)
6.4.1 Fase 1

I fase 1 antages, at geologien samt forureningens type og afgraensning er kendt, svarende til de data,
der indsamles fra en traditionel forureningsundersegelse. I denne fase vides det ikke, om forud-
seetningerne for nedbrydning er opfyldt, og der regnes derfor konservativt ved at se bort fra ned-
brydning (A=0). Der medtages sorption, dispersion og diffusion i den umaettede zone. Det antages,
at bdde den umettede og mettede zone er homogene og isotrope. Hvis den beregnede C, efter fase 1
ikke overholder grundvandskvalitetskriterierne, udger forureningen en risiko, og man kan velge at
udbygge datagrundlaget og herefter gennemfore fase 2 i risikovurderingen.
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6.4.2 Fase 2

I fase 2 er forudsetningerne for nedbrydning pa den konkrete lokalitet undersogt neermere. For en
rakke aerobt nedbrydelige stoffer som benzen, toluen, xylen og ethylbenzen (BTEX) m.fl. er der en
rakke specifikke forhold, der skal vaere opfyldt, forend det er rimeligt at inkludere denne proces. De
vigtigste parametre, der bor fastlaegges i denne fase, er indholdet af ilt i poreluften, vandindholdet i
jorden samt evt. direkte indikationer pé forgget biologisk aktivitet som falge af mikroorganismernes
respiration. Ved deres respiration bruger mikroorganismerne af poreluftens indhold af ilt og tilferer
den kuldioxid, samtidig med at de nedbryder kulbrinterne ved at udnytte dem som energikilde.

For BTEX og andre kulbrinter fra olieprodukter vil et naturligt baggrunds-niveau af ilt i poreluften
pa mere end 5-10 vol.% veere nedvendigt for at sikre, at jorden har en tilstraekkelig
geniltningskapacitet. I selve det forurenede omrade, hvor der findes kulbrinter i jorden, skal
indholdet af ilt i poreluften vaere mindst 1 vol.% for at sikre, at den aerobe nedbrydning kan
opretholdes. Observeres der samtidigt et forhgjet indhold af kuldioxid i kildeomrédet (typisk mere
end 2 vol.%), er der tilstraekkelige indikationer p4, at der sker en aerob biologisk nedbrydning af
kulbrinter.

Er disse forudsetninger opfyldt, kan der gennemfares en beregning af C; hvor aerob nedbrydning
medtages. I bilag 2 er der givet forslag til konservative 1.ordens nedbrydningsrater (1) for BTEX og
alifatiske kulbrinter. Hvis nedbrydning inkluderes i beregningerne, skal der gennemfores en
efterfolgende moniteringsfase.

Hvis den beregnede C; efter fase 2, hvor der er medtaget nedbrydning i den umaettede zone, ikke
overholder grundvandskvalitetskriterierne, udger forureningen en risiko. Med den beregnede C;
kan der herefter eventuelt fortsaettes med trin 2, og evt. trin 3 i den traditionelle metode til
risikovurdering i selve grundvandszonen.

Hvis risikovurderingen derimod viser, at grundvandskvalitetskriteriet er overholdt, skal der
gennemfgres monitering til kontrol af forurenings-nedbrydningen.

6.4.3 Fase 3

I fase 3 skal der gennemfores monitering og kontrol af, at de beregnede koncentrationer i
grundvandet umiddelbart under forureningen ikke overskrides og at grundvandskvalitetskriteriet er
overholdt. Ved moniteringen skal der endvidere fremskaffes data, som kan belyse, at den vertikale
transport har ndet en stabil og stationar udvikling samt evt. danne grundlag for beregning af den
aktuelle 1.ordens nedbrydningsrate.

I forhold til dokumentation af nedbrydning og transport i grundvandszonen, kompliceres
forholdene i den umaettede zone af en reekke faktorer. For det forste er det rent praktisk vanskeligt
at udtage porevandsprover fra den umaettede zone pga. dens lave vandindhold, og i nogle tilfelde p&
grund af dybden. Endvidere kan indholdet af de stoffer, der gnskes bestemt i porevandet, blive
péavirket af selve provetagnings-metoden, og derfor resultere i alt for lave koncentrationer. En raekke
metoder til udtagning af repraesentative porevandsprever fra den umaettede zone er afprevet under
feltforhold /Miljestyrelsen, 2000/, hvortil der henvises for yderligere detaljer.

For en reekke flygtige stoffer som fx BTEX kan det derfor alternativt veelges at male
poreluftkoncentrationer og herefter omregne dem til porevandskoncentrationer ved hjalp af de
traditionelle fugacitetsprincipper. Placeringen af moniteringsfiltre igennem den umeettede zone vil
athaenge af den konkrete forurening og den aktuelle forurening, og mé derfor vurderes i den
konkrete sag. Da koncentrationen af kulbrinter i porevandet kan aftage meget hurtigt over dybden i
tilfeelde af en meget kraftig nedbrydning, kan det veere nadvendigt at placere moniteringsfiltre med
en lille indbyrdes vertikal afstand lige under kilden. Et eksempel herpé er vist i Bilag 1.
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Specielt hvor der er stor dybde til grundvandet, kan der potentielt veere mere end 15-20 meter
umaettet zone under selve jordforureningens nedre afgreensning. I sddanne situationer kan den
forventede gennembrudstid til grundvandet veere 5-10 ar eller mere. I disse tilfzlde, og hvor der
samtidig ikke forventes et malbart indhold i grundvandet, kan det siledes vaere ngdvendigt alene at
basere moniteringen pa porevand eller poreluft udtaget i den umeettede zone.

Dokumentation af, at der pa en konkret lokalitet sker en aerob nedbrydning af kulbrinter i den
umaettede zone, kraever ud over tilstedevaerelsen af ilt ogsé at der findes tilstreekkeligt med
mikronaeringsstoffer (N & P) samt en rakke spormetaller. Der findes en raekke konkrete metoder til,
hvordan den aktuelle nedbrydning kan fastleegges og aktuelle 1. ordens rater bestemmes under
aerobe forhold. Der henvises til Bilag 2, hvor disse metoder er oversigtligt beskrevet og hvor der
findes henvisninger til den relevante litteratur. Desuden er der udgivet en Miljastyrelsens rapport
(Muchitsch et.al, 2012) om litteraturgennemgang af strategier til dokumentation af nedbrydning af
oliestoffer i den umeettede zone.

Et eksempel p4, hvordan det kan pavises, at der foregar nedbrydning af BTEX i den umeettede zone,
er givet i eksempel 2 i Bilag 1.

Som udgangspunkt skal moniteringen eftervise, at den aktuelle koncentration i de gverste 0,25 m af
grundvandsmagasinet til enhver tid overholder grundvandskvalitetskriteriet. I forbindelse med nye
forureninger - hvor der endnu ikke er opnaet en stationeer situation ved start af moniteringen, kan
det vaere nedvendigt at folge udviklingen over en leengere periode. Forst nar der foreligger
tilstreekkelige resultater, der indikerer en begyndende stabil og stationaer situation, kan der
gennemfores en vurdering af behovet for yderligere monitering eller iveerkszttelse af afvaergetiltag.
I forbindelse med forureninger, der har ligget i jorden i en leengere periode, vil der som
udgangspunkt skulle moniteres i mindst 3 — 10 ar afthaengig af forholdene. Koncentrationer af
kulbrinter i poreluften og toppen af grundvandsmagasinet ber males kvartalsvis det forste ar og
halvarligt de efterfelgende ar. Poreluftens indhold af ilt og kuldioxid ber dog generelt males
kvartalsvis, siledes at den forventelige naturlige variation kan vurderes.
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Bilag 1: Beregningseksempler
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Eksempel 1
Sandmagasin med dakke af moraneler
Overfladenzer forurening med benzin

Formal med eksemplet

Dette eksempel viser, hvordan den generelle transiente 1D-lgsningsmodel kan anvendes, nér der
regnes med vertikal nedsivning under fuld vandmaetning. Et simplificeret geologisk profil gennem
omradet er vist pa figur 1.

Kilde

meltevandssand:

FIGUR 1:
GEOLOGISK PROFIL

Geologi og hydrogeologi

Homogen vandmaettet moraeneler fra terraen og til ca. 10 m. u.t., hvor der treeffes et sandmagasin.
Vandspejlet i sandlaget star ca. 10 m u.t. Totalporgsiteten skennes til Vi=0,40, og den relative
volumenandel af vand i jorden ved fuld vandmeetning er derfor Vv=0,40. Nettonedbgren, N,
skonnes at veere ca. 200 mm/4r.

Forurening

Der er pavist en forurening med benzin pa 800 mg totalkulbinter/kg TS. Forureningen dakker et
areal A pé ca. 5 x 5 m, og forureningen findes fra terreen og ned til ca. 3 m u.t. Ved ligevaegt mellem
benzin og nedsivende porevand kan der forventes en max. porevandskoncentration af benzen pa ca.
12 mg/1 og sum BTEX pé ca. 40 mg/l. Kildestyrkekoncentrationen for benzen er siledes Co=12 mg/1
og anvendes i det folgende beregningseksempel.

Spredningsveje og transportprocesser

De relevante processer for vurderingen af risikoen i forhold til grundvandet er oplgsning og
transport af oliestoffer med det infiltrerende porevand. Under transporten igennem den mettede
moraneler vil bdde sorption til jordens organiske fase, dispersion i vandfasen samt evt. ned-
brydning i porevandsfasen veare de veesentligste processer.

Forudsatninger for biologisk nedbrydning

Pa grund af de geologiske forhold med vandmzettet moraeneler fra terreen og ned til grundvands-
spejlet, forventes der generelt at veere anaerobe forhold i den betragtede zone. Der er dog et
potentiale for en anaerob nedbrydning af oliestoffer — herunder benzen. Der findes i litteraturen
meget lille information om den faktiske nedbrydning under vertikal transport i ler, og der ma derfor
tages udgangspunkt i nedrydningsrater bestemt for egentlige grundvandsmagasiner med en
dominerende horisontal transport.
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Risikovurdering

I det folgende gennemgés en risikovurdering udfert med henblik pa at vurdere benzen-
forureningens pavirkning af det underliggende grundvandsmagasin. Grundvandskriteriet, der skal
overholdes i grundvandsmagasinet, er 1 pg/l. Der udferes alene risikovurdering pa enkelt-
komponenten benzen, idet benzen vurderes at veere det mest kritiske stof i forhold til
grundvandsressourcen.

I forste fase antages konservativt, at porevandet spredes ned gennem morzneleret og at der ikke
sker nogen nedbrydning. Herefter regnes der med en simpel opblanding i de gverste 0,25 m af
grundvandsmagasinet.

I anden fase beregnes den resulterende forureningskoncentration i grundvandet under hensyntagen
til 1.ordens anaerob nedbrydning og opblanding i de gverste 0,25 m af grundvandsmagasinet.

Beregningsmetode

Beregningen af den 1-dimensionale vertikale forureningsspredning, under hensyntagen til de
relevante processer nevnt ovenfor, kan udferes i JAGG2 ved hjalp af ligning 24 og 25. Med de
opstillede udtryk kan bade den transiente og stationere koncentrations-fordeling beregnes. Med de
opstillede udtryk beregnes koncentration Cu lige over grundvandsspejlet samt fluxen (F) til grund-
vandet, inden opblandingen i de gverste 0,25 m af magasinet. Koncentrationen C, efter op-
blandingen i de gverste 0,25 m af magasinet beregnes i JAGG2 som angivet i ligning 30, svarende
Appendix 5.6 — ligning 6 i Miljestyrelsens (1998b), og giver typisk anledning til en yderligere
fortynding pé op til 10 gange.

Fase 1

Kildestyrke

I beregningen antages konservativt, at porevandet i bunden (3 m u.t.) af det forurenede omréde har
en koncentration af benzen, som er lig med kildestyrken, Co.

@gvrige parametre

Beregningsformlerne medtager dispersion i vandfasen. I JAGG2 kan anvendes en defaultveerdi for
dispersion (jf. figur 2 i Appendix 5.8 i Miljostyrelsen (1998b) svarende til en den aktuelle transport-
leengde pa 7 m. JAGG2 har desuden standardverdier for de fysisk/kemiske data for benzen sével
som jordegenskaber, men brugeren kan valge at anvende deres egne litteraturveerdier, som dog
skal dokumenteres. Blandt andet angives i JAGG2, at diffusionskoefficienten for benzen i luft er
Dr=9,3 x 107 m2/s, Henrys konstant, Ku=0,223 (dimensionsles) og Ko.=23,7, baseret pa en logKow
pa 2,13. Diffusionskoefficienten i vand, Dw, er beregnet efter definitionen i ligning 24 og bliver her-
efter Dw=DL*105 = 9,3 X107 m2/s ¥105 = 9,3*10™"* m2/s. Moranelerets relative veegtandel af
organisk stof, foc, er 0,001 (0,1%), og volumenvaegten af ler, p, er 1,62 (kg/1).

Resulterende vertikal 1D forureningsspredning som funktion af dybde og tid

Med de givne parametre og uden medtagelse af nedbrydning, er den beregnede porevands-
koncentration som funktion af dybden under kildeomradet vist pé figur 2. Beregningerne viser en
relativt skarp koncentrationsfront, der bevager sig ned i gennem profilet med en porevands-
hastighed pé ca. 0,5 m/ar. Sorptionen betyder en svag retardation, R, pa 1,1 for benzen, og
gennembruddet til det underliggende magasin kan skennes ved hjzlpe af de transiente beregninger
til ske efter ca. 9 - 10 &r. Stationare forhold opnas efter mindre end 25 ar, jf. figur 2.
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FIGUR 2:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (Co = 12 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE
TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONARE FORHOLD ER OPNAET.

UDEN NEDBRYDNING.

Koncentrationen og flux umiddelbart over grundvandsspejlet

Den beregnede koncentration af benzen i porevandet, Cy, umiddelbart over grundvandspejlet bliver
under stationare forhold identisk med kildestyrkekoncentrationen p&d Co=12 mg/1. Den beregnede
flux til grundvandet bliver ca. 60 g/ar — svarende til udvaskningen fra kildeomradet.

Koncentrationen C, efter opblanding i de gverste 0,25 m af magasinet

Den resulterende teoretiske koncentration, Cs, i toppen af grundvandsmagasinet vil séledes ogsé
klart overskride grundvandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en fortynding pa
maximalt 10 gange. Der vil sdledes i lgbet af en kortere arrakke forventes malbare indhold af
benzen i grundvandet, og grundvandskriteriet kan derfor ikke kan overholdes.

Fase 2

Anaerob nedbrydning af benzen og valg af 1.ordens rate

Da det er vurderet, at der potentielt kan ske en anaerob omsatning af benzen under de givne
forhold, gennemfores derfor beregninger med en 1.ordens nedbrydningsrate. I JAGG2 er der ikke
angivet defaultveerdier for nedbrydning under vertikal transport og brugeren skal definere og
begrunde valg af 1. ordens aerobe nedbrydningsrater. I dette eksempel anvendes en vaerdi for A pa
0,001 (d), svarende til JAGG2 defaultvaerdien for anaerob nedbrydning i grundvand for benzen.

Effekten af biologisk nedbrydning pa det vertikale koncen-trationsprofil

Med uzndrede parametre fra fase 1, bortset fra en 1.ordens nedbrydningsrate pa A =0,001 (d), er
den beregnede porevandskoncentration som funktion af dybden vist pa figur 3. Efter ca. 9 ar er de
beregnede transiente koncentrationsprofiler ikke til at skelne fra det beregnede stationzre profil.
Dette indikerer siledes, at der relativt hurtigt opstér stationare forhold og en ligevaegt mellem den
stofmaengde, der tilfores og kontinuert nedbrydes. De beregnede profiler viser ogsé, at
koncentrationen under kilden aftager markant over de gverste 2-3 m af profilet, og lige over
grundvandsspejlet i 7 m’s dybde er koncentrationen af benzen under stationare forhold reduceret
til ca. Cu=88 ng/l. Den beregnede flux til grundvandet bliver ca. 0,4 g/ar — svarende til en reduktion
pa ca. 150 gange.

JAGG 2 - Vertikal transport ned til forstkommende betydende magasin

71



Koncentrationen C, efter opblanding i de gverste 0,25 m af magasinet

Den resulterende teoretiske koncentration, Cs, i toppen af grundvands-magasinet, vil sdledes ogsa i
dette tilfeelde klart overskride grundvandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en
fortynding pa maximalt 10 gange. Der vil sdledes i lgbet af en kortere arrakke forventes mélbare
indhold af benzen i grundvandet, og grundvandskriteriet kan derfor ikke kan overholdes. Til trods
for en absolut reduktion i fluxen til grundvandet pa over 99 %, kan grundvandskriteriet alligevel
ikke forventes overholdt.
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FIGUR 3:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (Co = 12 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE
TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONZAERE FORHOLD ER OPNAET.
DER ER ANVENDT EN 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE PA A =0,001 (D).

Folsomhedsberegninger til vurdering af 1.ordens ratens betydning for
risikovurderingen

Reduceres 1. ordens nedbrydningsraten med en faktor 10 til A =0,0001 (d ), er den beregnede
porevandskoncentration som funktion af dybden vist pé figur 4. Efter ca. 15-20 ar opnas et
koncentrationsprofil, der ikke er at skelne fra det beregnede stationzre profil. Til forskel fra for,
aftager koncentrationen under kilden relativt jeevnt ned igennem profilet, og lige over grundvands-
spejlet, i 7 m’s dybde, er koncentrationen af benzen under stationzre forhold reduceret til ca. 7
mg/l. Den meget lave nedbrydningsrate resulterer sdledes kun i en reduktion af kildestyrke-
koncentrationen pé ca. 58 %. Den beregnede flux til grundvandet bliver ca. 36 g/ar — svarende til en
reduktion pa ca. 40 % i forhold til uden nedbrydning. Den resulterende teoretiske koncentration,
C,,i toppen af grundvands-magasinet, vil sdledes ogsa i denne situation klart overskride grund-
vandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en fortynding pa maximalt 10 gange.

Samlet vurdering

Risikovurderingens fase 1 og fase 2 resulterer i de beregnede forureningskoncentrationer, C,, der
ligger over grundvandskvalitetskriteriet. Der bar derfor enten gennemfores afvaergeforanstaltninger
eller indsamles yderligere data, hvorefter der kan udferes en fornyet risikovurdering. I den konkrete
situation kunne man eventuelt indsamle specifikke data for kildestyrkekoncentrationen, Co, lige i
undersiden af forureningen, idet der kan vare en meget stor forskel mellem teoretisk beregnede
vaerdier og hvad der males i felten.
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FIGUR 4:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (Co = 12 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE
TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONZARE FORHOLD ER OPNAET.
DER ER ANVENDT EN 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE PA A=0,0001 (D).

Monitering

Safremt en risikovurdering enskes baseret p4, at der sker nedbrydning under anaerobe forhold
under porevandets vertikale transport igennem morzneleret, vil det veere ngdvendigt at
gennemfere en monitering af forholdene. En sddan monitering vil sandsynligvis omfatte prove-
tagning fra en raekke filtre placeret ned igennem profilet. I praksis vurderes det at veere meget
vanskeligt at gennemfore en sddan monitering, idet den naturlige geologiske og geokemiske
heterogenitet medferer store naturlige variationer i bad tid og sted. Endvidere kan det veaere
vanskeligt at udtage vandprgver i moraneler pa grund af den lave hydrauliske ledningsevne. Hvis
den reelle nedbrydningsrate er meget lille, vurderes det derfor meget vanskeligt at dokumentere, at
nedbrydning reelt forekommer. I det konkrete tilfeelde vil en 1.ordens nedbrydningsrate pad A=0,002
(d) netop medfare en koncentration af benzen lige over grundvandsspejlet pa ca. 1 pg/l.
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Eksempel 2
Sandmagasin uden daklag
Forurening med fyringsolie nzer terrzen

Geologi
Under et tyndt mulddaekke findes smeltevandssand til mindst ca. 35 m u.t. Et simplificeret
geologisk profil gennem omradet er vist péa figur 5.

Dybde Kilde
(m)
0~

Smeltevandssand

FIGUR 5
GEOLOGISK PROFIL.

Hydrogeologi

Sandlaget udger det primeere magasin, som er frit med et vandspejl beliggende ca. 18 m u.t. I
beskrivelsen af jordprever fra boringer i omrédet er sandet beskrevet som tort eller svagt fugtigt,
fint og velsorteret. Standardverdier i JAGG2 for jordegenskaber foreslar en totalporgsitet for sand
pé Vi=0,45 og den relative volumenandel af vand i jorden ved markkapacitet til Vy=0,15.
Nettonedbgren, N, skgnnes at vaere ca. 200 mm/ér.

Forurening

Fra et utaet produktrer ca. 0,5 m u.t. er der over en ukendt tidsperiode sivet fri fase fyringsolie ud i
jorden. Produktreret har forbundet en udenders overjordisk tank og et oliefyr i et enfamiliehus. En
mindre del af olien er nu beliggende under huset, mens den resterende del findes taet op ad
fundamentet og ud til et par meter fra fundamentet. Forureningen daekker et areal A pé ca. 5x5 m,
og forureningen findes fra 0,5 m u.t. og ned til ca. 3 m u.t. Den gennemsnitlige koncentration af
fyringsolie i jorden er skeonnet til ca. 3.000 mg/kg TS, og det vurderes derfor, at det totale
olieindhold i jorden er ca. 5 x 5 x 2,5 m x 1700 kg/m3 x 3.000 mg/kg TS = 318 kg. Udbredelsen af
det forurenede omrade fremgér af figur 5.

Massebalance

En simpel vurdering af udvaskningshastigheden kan fés ved at opstille en massebalance.
Forureningen med fyringsolie indeholder maks. ca. 0,01 % benzen, svarende til en benzenmasse i
jord pa ca. 0,03 kg. Den effektive vandopleselighed af benzen i ligevaegt med fyringsolie i jord kan i
JAGG2 skgnnes til ca. 0,4 mg/1. Fluxen er bestemt ved J=A x N x Co = 25 m2 X 0,2 m/ar x 0,4 mg/1
=2 g/ar. Med denne flux gér der godt 15 ar, inden benzen er helt udvasket fra forureningen.
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Spredningsveje og transportprocesser

De relevante processer for vurderingen af risikoen i forhold til grundvandet er oplesning og
transport af oliestoffer med det infiltrerende porevand. Under transporten igennem den umsettede
zone vil bade sorption til jordens organiske fase, udveksling mellem porevand og poreluft,
dispersion i vandfasen og diffusion i gasfasen samt nedbrydning i porevandsfasen vare de
vaesentlige processer.

Forudsatninger for biologisk nedbrydning

P4 grund af de geologiske forhold med sand fra terreen og ned til grundvandsspejlet, forventes der
potentielt aerobe forhold i den umettede zone, og derfor potentiale for en aerob nedbrydning af
oliestoffer — herunder benzen.

Risikovurdering

I det folgende gennemgés en risikovurdering udfert med henblik pa at vurdere benzen-
forureningens pavirkning af det underliggende grundvandsmagasin. Det kritiske stof i forhold til
grundvandet vurderes at vaere benzen, idet grund-vandskriteriet er lavt og stoffet er relativt vand-
oplaseligt og kun langsomt udvaskes fra kilden. Der udferes derfor alene en risikovurdering over for
denne enkeltkomponent. Grundvandskriteriet for benzen, der skal overholdes i grundvands-
magasinet, er 1 ug/l.

I forste fase antages konservativt, at porevandet spredes ned gennem den umzttede zone og at der
ikke sker nogen nedbrydning. Herefter beregnes den resulterende forureningskoncentration, Cy, i
grundvandet, idet der regnes med en simpel opblanding i de gverste 0,25 m af
grundvandsmagasinet.

I anden fase beregnes den resulterende forureningskoncentration, Ci, i grundvandet under
hensyntagen til 1. ordens aerob nedbrydning og opblanding i de gverste 0,25 m af
grundvandsmagasinet.

I tredje fase gennemfores der en dokumentation af forudsetningerne for at inkludere nedbrydning i
risikovurderingen, og den aktuelle nedbrydningsrate beregnes ud fra lokalitetsspecifikke malinger.
Der beskrives, hvordan monitering over tid kan udferes med et konkret moniteringsprogram.

Beregningsmetode

Beregningen af den 1-dimensionale vertikale forureningsspredning, under hensyntagen til de
relevante processer naevnt ovenfor, kan udferes ved hjaelp ligning 24 og 24. Med de opstillede
udtryk kan bade den transiente og stationaere koncentrationsfordeling beregnes. Med de opstillede
udtryk beregnes koncentration Cu lige over grundvandsspejlet samt fluxen (F) til grundvandet,
inden opblandingen i de gverste 0,25 m af magasinet. Koncentrationen, Cs, efter opblanding i de
overste 0,25 m af magasinet, kan beregnes som angivet i ligning 30, svarende til Appendix 5.6 —
ligning 6 i Miljastyrelsen (1998b), og giver typisk anledning til en yderligere fortynding pa op til 10
gange.

Fase1

Kildestyrke

I beregningen antages konservativt, at porevandet i bunden (3 m u.t.) af det forurenede omrade har
en koncentration af benzen, som er lig med kildestyrken, Co, pa 0,4 mg/1. Fra denne dybde og til
grundvandsspejlet (18 m u.t.) beregnes herefter transporten gennem den umettede zone — dvs.
transport igennem en 15 m tyk umettet zone.

@vrige parametre

Beregningsformlerne medtager dispersion i vandfasen. I JAGG2 kan anvendes en defaultverdi for
dispersion (§f. figur 2 i Appendix 5.8 i Miljastyrelsen (1998b), svarende til den aktuelle transport-
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leengde péd 15 m. JAGG2 har desuden standardverdier for de fysisk/kemiske data for benzen sével
som jordegenskaber, men brugeren kan valge at anvende deres egne litteraturvaerdier, som dog
skal dokumenteres. Blandt andet angives i JAGG2. at diffusionskoefficienten for benzen i luft er
Dr=9,3 x 107 m2/s, Henrys konstant, Ku=0,223 (dimensionslgs) og Koc=23,7, baseret pa en logKow
pa 2,13. Diffusionskoefficienten i vand, Dw, er beregnet efter definition i ligning 24 og bliver herefter
Dw=Dr*1075 = 9,3 X107 m2/s *1075 = 9,3*101* m2/s. Sandjordens relative vaegtandel af organisk stof,
foc, er 0,001 (0,1%), og volumenvaegten af sand, p, er 1,46 (kg/1).

Resulterende vertikal 1D forureningsspredning uden nedbrydning

Med de givne parametre og uden medtagelse af nedbrydning, er den beregnede porevands-
koncentration som funktion af tiden og dybden under kildeomrédet vist pé figur 2. Beregningerne
viser en relativt hurtig vertikal spredning og gennembrud efter knap 2 ar, der skyldes, at diffusionen
i gasfasen er den dominerende proces i de forste ca. 5-10 ar. Den vertikale advektive
porevandshastighed er kun ca. 1,33 m/4r, mens den diffusive spredning i denne periode séledes er
ca. 10 gange hurtigere. Stationzre forhold opnas farst efter ca. 50 - 100 ar.
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FIGUR 6:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (Co, = 0,4 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE
TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONARE FORHOLD ER OPNAET.
UDEN NEDBRYDNING (A =0).

Koncentrationen og flux umiddelbart over grundvandsspejlet

Den beregnede koncentration af benzen i porevandet, Cy, umiddelbart over grundvandspejlet bliver
under stationeere forhold identisk med kildestyrke-koncentrationen pa Co=0,4 mg/1. Den beregnede
flux til grundvandet bliver 2 g/ar — svarende til udvaskningen fra kildeomradet.

Koncentrationen C; efter opblanding i de gverste 0,25 m af magasinet

Den resulterende teoretiske koncentration, Cs, i toppen af grundvandsmagasinet vil séledes ogsé
klart overskride grundvandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en fortynding pa
maximalt 10 gange. Der vil sdledes i lobet af en arrackke forventes mélbare indhold af benzen i
grundvandet, og grundvandskriteriet kan derfor ikke kan overholdes. Igangsettes monitering af
grundvandet umiddelbart efter et spild, viser beregninger siledes, at der skal moniteres i mange ar,
forend en evt. pavirkning kan méles.
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Fase 2

Forudsatninger

Da det under fase 1 af risikovurderingen blev vurderet, at der potentielt kunne forega en aerob
omsetning af benzen, er der udfert en reekke supplerende boringer til vurdering af den umaettede
zonens naturlige indhold af ilt og kuldioxid. De udtagne poreluftprover bekrafter, at der over
overalt i den umettede zone — og hvor der ikke findes forurening, findes et iltindhold pé over 15
vol.% og under 0,1 vol.% kuldioxid.

Valg af 1.ordens nedbrydningsrate for Benzen

I forbindelse med beregningen af forureningsspredningen af benzen kan betydningen af 1. ordens
biologisk nedbrydning derfor indregnes, idet der under de dokumenterede aerobe forhold kan
forventes en vis nedbrydning af benzen. I JAGG2 er der ikke angivet defaultverdier for
nedbrydning under vertikal transport og brugeren skal definere og begrunde valg af 1. ordens
aerobe nedbrydningsrater. I dette eksempel anvendes en vaerdi for A pa 0,01 (d?), svarende til
JAGG2 defaultvaerdien for aerob nedbrydning i grundvand for benzen.

Resulterende vertikal 1D forurenings-spredning med nedbrydning

Med de givne parametre og en 1.ordens nedbrydningsrate pa A =0,01 (d?), er den beregnede
porevandskoncentration som funktion af tiden og dybden under kilden vist pa figur 3. Efter ca. 1 ar
er de beregnede transiente koncentrations-profiler ikke til at skelne fra det beregnede stationaere
profil. Dette indikerer séledes, at der relativt hurtigt opstér stationzre forhold og en ligevaegt
mellem den stofmaengde, der tilfares og kontinuert nedbrydes i den umeettede zone. De beregnede
profiler viser ogsd, at koncentrationen under kilden aftager markant over de gverste 4-6 m af den
umeettede zone, og allerede i ca. 8,5 m’s dybde i den umaettede zone er porevandskoncentrationen
af benzen reduceret til ca. 10 pg/l.
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FIGUR 7:
VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (C, = 0,4 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE

TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONARE FORHOLD ER OPNAET.
DER ER ANVENDT EN 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE PA A =0,01 (D).

Koncentrationen og flux umiddelbart over grundvands-spejlet

Med en 1.ordens nedbrydningsrate pa A =0,01 (d?) er den beregnede koncentration af benzen i
porevandet, Cu, umiddelbart over grundvandspejlet reduceret til ca. 0,4 ug/l. Tilsvarende er den
oprindelige flux ud af kildeomradet pé ca. 2 g/ar ogsé reduceret til ca. 0,002 g/ar, svarende til en
reduktion pa ca. 3 sterrelsesordener (1.000 gange).
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Koncentrationen C, efter opblanding i de gverste 0,25 m af magasinet

Den resulterende teoretiske koncentration, Cs, i toppen af grundvands-magasinet, vil sdledes netop
kunne overholde grundvandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en fortynding
pa maximalt 10 gange. Der vil sdledes i lobet af en kortere &rrackke forventes mélbare indhold af
benzen i grundvandet, men grundvandskriteriet forventes dog at kunne overholdes.

Folsomhedsvurdering for den anvendte nedbrydningsrate

For at illustrere betydningen af den valgte 1. ordens nedbrydningsrate er der pa figur 8 vist
resultatet af en beregning med A =0,001 (d), svarende til en vaerdi, der er 10 gange lavere end den
anvendte pa figur 7. Denne meget lave veerdi kunne taenkes at opsté lokalt i den umattede zone,
séfremt der opstod anaerobe forhold. Den tidslige udvikling af koncentrationsprofilet viser, at der
allerede efter ca. 5 ar vil vaere en neesten stationeer situation i den umeettede zone. De beregnede
profiler viser ogsd, at koncentrationen under kilden aftager mere jeevnt over dybden, nar
nedbrydningsraten reduceres.

Den beregnede koncentration af benzen i porevandet, Cu, umiddelbart over grundvandspejlet, er nu
reduceret til 66 pg/l. Tilsvarende er den oprindelige flux ud af kildeomradet pa ca. 2,0 g/éar
reduceret til 0,33 g/ér, svarende til en reduktion pé ca. 6 gange. Anvendes en 1. ordens ned-
brydningsrate pa A =0,1 (d), fas en koncentration, Cs, i porevandet pd mindre end 4x10® ug/l og en
flux til grundvandet pa mindre end 1x10°9 g/ar - dvs. tilneermelsesvis ingen malbar pavirkning af

grundvandet.
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FIGUR 8:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR BENZEN (Co = 0,4 MG/L) I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE
TIDSPUNKTER OG DYBDER INDTIL STATIONARE FORHOLD ER OPNAET.
DER ER ANVENDT EN 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATE PA A =0,001 (D).

Folsomhedsvurdering generelt

Den anvendte 1.ordens nedbrydningsrate er samlet set den absolut mest folsomme parameter ved
beregningen af den resulterende porevandskoncentration i den umeettede zone. Dette skyldes, at
den har et realistisk variationsinterval pa flere storrelsesordener, hvorimod en reekke af de gvrige
parametre i en given situation hgjst varierer inden for en faktor 10 eller mindre.
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Konklusion pa beregninger

Pa baggrund af de gennemforte beregninger med den konservativt lave 1. ordens nedbrydningsrate
A =0,01 (d?), kan det ikke afvises, at der pa sigt kan optraede et malbart indhold af benzen (0,4 ug/1)
i porevandet umiddelbart over grundvandsspejlet. Med typiske veerdier af hydraulisk ledningsevne
og gradient for danske grundvandsmagasiner, vil der forventes en yderligere opblanding pé ca. 5-10
gange. Dermed vil den beregnede vaerdi for C, kunne overholde grundvandskriteriet pé 1 pg/1.
Anvendes en gvre veerdi A =0,1 (d) for 1.ordens nedbrydningsrate for aerob nedbrydning resulterer
det i et indhold af benzen i grundvandet mange starrelsesordner mindre end hvad der er malbart i
vandprever — og saledes ogsa langt under grundvandskriteriet. De konservative beregninger
indikerer derfor, at det er sandsynligt, at der pa sigt vil optraede et mélbart indhold af benzen i
grundvandet (< 0,02 - 0,08 pg/1), men at det mé forventes, at grundvandskriteriet kan overholdes.

Fase 3

Monitering

Selvom de gennemforte konservative beregninger af risikovurderingen i fase 2 indikerer, at
grundvandskriteriet er overholdt, er det ngdvendigt at gennemfore en yderligere dokumentation og
monitering af forholdene. Herigennem skal det dokumenteres, at den aktuelle nedbrydning forleber
som forudsat, og at den ogsé i fremtiden vil kunne forventes at veere stabil. I forbindelse hermed bor
den aktuelle 1.ordens aerobe nedbrydningsrate bestemmes.

Supplerende undersggelse

I forbindelse med fase 3 gennemfores derfor supplerende undersggelser. Der udferes en rackke
boringer bade indenfor og udenfor det omréde, hvor der er pavist olie i de analyserede jordprgver.
Selve jordforureningen er ved de supplerende undersggelser fundet ned til ca. 3-3,5 m u.t.
Boringerne er filtersat i forskellige dybder i den umaettede zone, og enkelte er filtersat i den everste
meter af grundvandsmagasinet. Der er ikke pavist kulbrinter i grundvandet under forureningen. Fra
filtrene i den umettede zone er der udtaget prover af poreluften til analyse for totalkulbrinter,
BTEX, ilt, kuldioxid og metan. Fra filtrene i den mettede zone er der analyseret for totalkulbrinter
og BTEX samt redoxforhold.

Poreluftens hovedbestanddele

Poreluftens hovedbestanddele udgeres af ilt og kuldioxid, og der er ikke pavist metan, jf. figur 9. Det
naturlige baggrundsniveau for iltindholdet i poreluften er ca. 19 vol.%, hvilket er meget tet pa
atmosferens indhold af ilt pa ca. 20,3 vol.%. Tilsvarende er baggrundsniveauet for kuldioxid ca. 0,6
vol. %, og séledes lidt hgjere end atmosfaerens indhold pé ca. 0,01 vol.%. Det mélte indhold af
kuldioxid i den umeettede zone vurderes at skyldes naturlige biologiske processer i jorden.
Milingerne bekrafter siledes, at der naturligt findes aerobe forhold i den umeettede zone fra terreen
og ned til grundvandet.

Vertikal variation af ilt som felge af nedbrydning

Indholdet af ilt er i hele profilet tydeligt reduceret med mellem 5 og 10 vol.% i forhold til det
naturlige niveau i den omgivende jord, og den mest markante reduktion ses i ca. 2-3 meters dybde,
hvor der lokalt er meget hgje koncentrationer af olie i de udtagne jordpraver (5-15.000 mg/kg-TS).
Der sker siledes et forbrug af ilt i det forurenede jordvolumen, og ved diffusion i gasfasen sker der
en transport af ilt til den forurenede jord. Denne diffusive transport af ilt sker bade nedad fra
terreen (atmosfaeren) og opad fra den dybere del af den umattede zone — samt horisontalt ind fra
siderne.
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FIGUR o:
VERTIKALE KONCENTRATIONSPROFILER FOR ILT OG KULDIOXID I KILDEOMRADET OG UDENFOR KILDEOMRADET
(NATURLIGT BAGGRUNDSNIVEAU).

Vertikal variation af kuldioxid som folge af nedbrydning

Indholdet af kuldioxid er i hele profilet tydeligt foraget med mellem 4 og 8 vol. % i forhold til det
naturlige niveau i den omgivende jord, og den mest markante forggelse ses i ca. 2-3 meters dybde,
hvor den biologiske omsztning er kraftig pa grund af de hgje jordkoncentrationer. I dette dybde-
interval dannes der séledes sd meget kuldioxid, at der opstér en vertikal koncentrationsgradient
béde mod terraen og mod den dybere del af den umeettede zone. Der sker siledes ogsa en tydelig
transport af kuldioxid i gasfasen, men i modsat retning af ilten p& grund af aerob omsatning af
kulbrinter.

Poreluftens indhold af benzen

Ved en simpel fugacitetsberegning for benzen, kan det beregnes, at poreluftkoncentrationen skal
vaere over 0,22 mg/ms3 for at resultere i en porevandskoncentration pa 1 pug/1 — dvs. svarende til
grundvandskriteriet. I de udtagne poreluftprover er der kun pavist en enkelt prave med et indhold
af benzen pé 0,23 mg /m3, mens hovedparten viser et indhold, der er mellem 10-100 gange lavere.
Med de mélte poreluftkoncentrationer af benzen i den dybere del af den umaettede zone pa <0,001
mg/m3, er der séledes ikke nogen indikation p4, at benzen skulle udggre en risiko for grundvandet.

Poreluftens totale indhold af BTEX og totalkulbrinter

De maélte koncentrationer af bAide BTEX og totalkulbrinter i poreluften er vist pa figur 10. (Bemaerk
at BTEX er vist som 50 gange den reelle veerdi for at kunne optegnes pd samme skala som total-
kulbrinter). Der er mélt et samlet indhold af BTEX p4 op til 35 mg/m3, heraf 0,23 mgbenzen/m3 og
med xylener som den mest dominerende enkeltkomponent. Under ca. 7 m u.t er der ikke pévist
indhold af BTEX. Det totale indhold af kulbrinter i det kraftigst forurenede dybdeinterval er ca.
1800 mg/m3, og heraf udger BTEX siledes kun ca. 2 %, mens summen af Co- 0g Cio-aromater udger
under 1 %. Den praecise ssammensetning af de resterende ca. 97 % af kulbrinterne kendes saledes
ikke. En del af disse kulbrinter vurderes ud fra den forventede sammensztning af fyringsolie, at
vere relativt flygtige og biologisk let nedbrydelige alifatiske kulbrinter med en lav vand-
opleselighed. Der pavises op til 25 mg/ms3 totalkulbrinter i ca. 8 m’s dybde, mens der under 10 m
u.t. ikke pavises totalkulbrinter.
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FIGUR 10:
VERTIKALE KONCENTRATIONSPROFILER FOR TOTALKULBRINTER OG SUMMEN AF BTEX I KILDEOMRADET. MED
KURVER ER VIST BEREGNEDE PROFILER AF BTEX MED FORSKELLIGE 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATER.

Data til beregning af 1.ordens nedbryd-ningsrate for BTEX

De maélte koncentrationer af benzen alene er for lave til at de giver anledning til yderligere
beregninger, og det veelges i stedet at regne videre pa summen af BTEX-forbindelserne, der som
gruppe udger de mest vandopleselige stoffer og dermed er potentielt udvaskelige til grundvandet.
For at kunne beregne en tilsyneladende 1. ordens nedbrydningsrate for BTEX som en samlet
gruppe, antages en gennemsnitlig kildestyrkekoncentration i poreluften pa 30 mg BTEX/ms3.
Konservativt tildeles gruppen samme egenskaber som m-xylen og ved fasefordelings fas en
kildekoncentration i porevandet pa 0,100 mg/1.

Beregningsmetode

Da mélingerne er foretaget en del r efter spildet, antages det, at de mélte profiler er stabile og en
stationeer situation er indtradt. Det vaelges derfor at anvende den stationare 1D-lgsning, dvs.
ligning 25. Den relative volumenandel af vand i sandjord i den umettede zone (sand) fra ca. 4-18 m
u.t. varierer mellem 0,1 og 0,2, og der regnes med et gennemsnit pa 0,15. Nettonedbgren vurderes
at veere 200 mm/4ar — dvs. ogsd uandret i forhold til den indledende beregning.

Resultat af beregning vurderet ud fra linezer afbildning af data

Pa figur 10 er sammen med de malte vaerdier vist de beregnede stationzere poreluftkoncentrations-
profiler for summen af BTEX for forskellige 1. ordens nedbrydningsrater, A, i intervallet 0,001-0,1
(d1). Det kan umiddelbart ses, at raten ma vere vaesentlig starre end A=0,001 (d?), svarende til
hvad der kunne forventes under anaerobe forhold. Ogs& med en rate pd A=0,01 (d™?) vil de malte
koncentrationer vere lavere end de beregnede, men for at kunne vurdere dette neermere er det det
ngdvendigt at afbilde data logaritmisk, da hovedparten af mélingerne er relativt lave i forhold til
kildekoncentrationen.

Resultat af beregning vurderet ud fra logaritmisk afbildning af data

Pa figur 11 er de beregnede og malte data afbildet, men med en logaritmisk x-akse. Da der er nogen
variation i de malte data, kan der ikke bestemmes en enkelt veerdi, der matcher alle datapunkter. En
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1. ordens aerob nedbrydningsrate, A, i intervallet 0,01-0,03 (d™?) for summen af BTEX vurderes at
beskrive de malte data tilfredsstillende. Det ses endvidere, at der er enkelte verdier, der ligger over
linien, svarende til A=0,1 (d), og dette indikerer, at der lokalt kan vaere rater, der svarer til den gvre
vaerdi for de forventelige aerobe nedbrydningsrater.
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FIGUR 11:

VERTIKALE KONCENTRATIONSPROFILER FOR TOTALKULBRINTER OG SUMMEN AF BTEX I KILDEOMRADET. MED
KURVER ER VIST BEREGNEDE PROFILER AF BTEX MED FORSKELLIGE 1. ORDENS NEDBRYDNINGSRATER.
(LOGARITMISK X-AKSE).

Konklusion

Det beregnede interval for A indikerer saledes en aerob nedbrydningsrate for benzen og BTEX i det
forventede konservative interval pd 0,1-0,01 (d*). Med den laveste rate pad A=0,01 (d), vil det
beregnede indhold af BTEX i poreluften pad maks. 1 mg/m3 svarer til et indhold af BTEX i porevand
pé ca. 3 ug/lien dybde pa ca. 18 m u.t. — dvs. lige over grundvandet. Med en forventet yderligere
fortynding i toppen af magasinet, forventes koncentrationen at blive yderligere reduceret. Det
vurderes derfor, at bade kriteriet for benzen (1 ug/1) alene og et samlet kriterie for indhold af BTEX
pa 5 - 9 ug/1 kan overholdes.

Forsat monitering

De gennemforte mélinger af ilt og kuldioxid i den umaettede zone indikerer, at der sker en aerob
nedbrydning af kulbrinter. Mélinger af bade BTEX og totalkulbrinter igennem den umaettede zone
viser, at der sker en vaesentlig reduktion over dybden. Der er ikke pévist kulbrinter i grundvandet
under kildeomrédet. Ved hjelp af den opstillede 1D stationaere model vurderes denne reduktion i
den umattede zone primaert at kunne forklares ved nedbrydning. For at sikre, at nedbrydningen
ogsa pa sigt vil veere i stand til at hindre forureningskomponenter i at nd grundvandet, skal
moniteringen gentages. Indholdet af ilt, kuldioxid og kulbrinter i poreluften bgr males, ligesom
eventuelle filtersatte boringer i toppen af grundvandsmagasinet. Variationen i nettonedberen i lobet
af moniteringsperioden ber ogsé inddrages i vurderingerne, idet den har betydning for
udvaskningen og dermed den kildestyrke, der ligger til grund for beregningerne.
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Moniteringsperiodens varighed for et friskt spild

Formalet med moniteringen er at sandsynliggere, at grundvandskvalitets-kriteriet p& leengere sigt
kan overholdes — dvs. efter at moniteringen er indstillet. Moniteres der pa et helt friskt spild, vil
der, som vist i beregningerne for eksemplet, farst efter en arrakke indstille sig en stabil situation.
Der findes meget fa fuldskala-erfaringer med, hvad der sker med en olieforurening i den umeettede
zone i de forste 0-10 ar efter et spild. I praksis betyder dette, at moniteringen ma fortsattes, indtil
der ses tydelige tegn pa, at stationeere forhold er ved at indfinde sig.

Moniteringsperiodens varighed for et &ldre spild

Forurening med specielt olie, som har ligget i jorden 5-10 &r eller mere, vil veere pavirket af en lang
raekke fysiske og kemiske processer — herunder biologisk nedbrydning. Under aerobe og umattede
forhold indikerer de simple beregninger i eksemplet, at der efter 5-10 &r kan opsté en vertikal
forurenings-fordeling, der begynder at ligne den stationzre - der dog forst opnas efter 50 &r eller
mere. Denne situation vil derfor veere karakteriseret ved relativt stabile koncentrationer af
kulbrinter i den umaettede zone.

Konkret forslag til varighed af moniteringsperioden

Da forureningen i eksemplet har ligget i jorden i leengere tid, ber der som udgangspunkt moniteres
mindst halvarligt i 3 ar — ferend der er indsamlet tilstreekkeligt med data til at afgere, om der er
opnaet en stabil situation. Forst herefter kan yderligere monitering, safremt kriterierne i
grundvandet samtidig er overholdt, indstilles.
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Eksempel 3
Homogent deeklag af moraeneler med underliggende umzettet lag af sand
Forurening med tetrachlorethylen (PCE)

Geologi
Under et tyndt mulddeekke findes moreneler til 5 m u.t. Under moraneleret findes smeltevands-
sand til mindst ca. 35 m u.t. Et simplificeret geologisk profil gennem omradet er vist pa figur 12.
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FIGUR 12:
GEOLOGISK PROFIL.

Hydrogeologi

Sandlaget udger det primere magasin i omradet, og magasinet er frit med et vandspejl beliggende
20 m u.t. Daeklaget af moraeneler er neesten 100 % vandmeettet. Fra beskrivelsen af jordprever fra
boringer i omradet er sandet beskrevet som tart eller svagt fugtigt, fint og velsorteret. Standard-
verdier i JAGG2 for jordegenskaber foreslar en totalporgsitet for sand pé Vi=0,45 og den relative
volumenandel af vand i jorden ved markkapacitet til Vv=0,15. Nettonedbgren, N, skgnnes at vaere
ca. 100 mm/4r.

Forurening

Driften af et renseri over en leengere arrackke har medfert en jord- og grundvandsforurening med
tetrachlorethylen (PCE). Vandpraver fra morzaneleret viser koncentrationer af PCE pa op til 100
mg/11i en rackke prover udtaget indenfor det formodede kildeomrade. Enkelte jordprever indikerer
koncentrationer af PCE svarende til tilstedevarelse af fri fase PCE. Kildeomrédet skennes at have
en arealmeessig udbredelse pé ca. 5x5 m, og den kraftige jordforurening er pavist helt ned til
bunden af morzneleret, 5 m u.t. Den gennemsnitlige koncentration af PCE i jorden er ud fra
analyser skgnnet til ca. 10 mg/kg TS, og det vurderes derfor, at det totale indhold af PCE i jorden er
ca. 5x 5x 5mx 1800 kg/m3 x 10 mg/kg TS = 2,25 kg PCE. Poreluftprover udtaget fra boringer,
filtersat i toppen af det underliggende umaettede sand, viser et indhold af PCE pa op til 100 mg/ms3.
Udbredelsen af det forurenede omrade fremgar af figur 12.

Massebalance

En simpel vurdering af udvaskningshastigheden kan fés ved at opstille en massebalance. Den
effektive vandopleselighed af PCE i ligeveegt med jordens porevand skennes at svare til PCE’s
oploselighed i vand (206 mg/1, dvs. 206 g/m3). Fluxen kan herefter bestemmes ved J=A x N x Co =
25 m2 x 0,1 m/ar x 206 g/m3 = 515 g/ar. Sifremt der antages en kildestyrke pa 100 mg/1 er fluxen
250 g/ar. Med en samlede masse pa 2,25 kg PCE og en flux pa enten 515 eller 250 g/ar vil der
teoretisk kun gé ca. 4,4 — 9 ar, inden PCE’en er helt udvasket fra morzneleret til det underliggende
sandmagasin. Det samlede sken af massen af PCE kan vare for lav, sdfremt der i jorden findes
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omrader med fri fase PCE, der ikke er blevet pavist. Sddanne omrader kan erfaringsmaessigt vaere
meget vanskelige at pavise, og massebalancen — og dermed ogsé udvaskningstiden er derfor
behaftet med en vasentlig usikkerhed.

Spredningsveje og transportprocesser

De relevante processer for vurderingen af risikoen i forhold til grundvandet er opl@sning og
transport af PCE med det infiltrerende porevand. Under den advektive transport igennem den
vandmettede moraneler vil der ske en vis sorption og spredning/fortynding. Nér oplest PCE med
porevandet nér ned i den umaettede zone i sandet, vil sorption til jordens organiske fase, udveksling
mellem porevand og poreluft, diffusion i gasfasen og advektion med porevandet vare de veaesentlige
processer.

Risikovurdering

I det folgende gennemgas en risikovurdering udfert med henblik pa at vurdere PCE-forureningens
pavirkning af det underliggende grundvandsmagasin. Grundvandskriteriet for PCE, der skal
overholdes i grundvandsmagasinet, er 1 pg/l1.

1 forste fase antages konservativt, at porevandet spredes ned igennem den umaettede zone, og at der
ikke sker nogen nedbrydning. Herefter regnes der med en simpel opblanding i de gverste 0,25 m af
grundvandsmagasinet. Da der ikke kan regnes med nedbrydning af PCE i den umzttede zone,
udfares der ikke beregninger svarende til fase 2 og 3.

Beregningsmetode

Beregningen af den 1-dimensionale vertikale forureningsspredning igennem den umaettede zone,
under hensyntagen til de relevante processer naevnt ovenfor, kan udfares ved hjelp ligning 24 og
25. Med de opstillede udtryk kan béde den transiente og stationzere koncentrations-fordeling
beregnes. Med de opstillede udtryk beregnes koncentrationen, Cu, lige over grundvandsspejlet samt
fluxen (F) til grundvandet, inden opblandingen i de gverste 0,25 m af magasinet. Koncentrationen,
C,, efter opblandingen i de gverste 0,25 m af magasinet, kan beregnes som angivet i ligning 30,
svarende til Appendix 5.6 — ligning 6 i Miljgstyrelsen (1998b), og giver typisk anledning til en
yderligere fortynding pa op til 10 gange.

Fase 1

Kildestyrke

I beregningen antages, at porevandet i bunden (5 m u.t.) af det forurenede omréde har en
koncentration af PCE, som er lig med den maksimale koncentration pd 100 mg/1 malt i vandprever
fra moraeneleret. Kildestyrken, Co, antages séledes at veere 100 mg/1, hvilket er noget lavere end
PCE’s oplgselighed i vand, der er ca. 206 mg/1. Fra denne dybde og til grundvandsspejlet (20 m
u.t.), beregnes herefter transporten igennem den umaettede zone.

@gvrige parametre

Beregningsformlerne medtager dispersion i vandfasen. I JAGG2 kan der anvendes en defaultvaerdi
for dispersion (jf. figur 2 i Appendix 5.8 i Miljostyrelsen (1998b), svarende til en den aktuelle
transportleengde pa 15 m. JAGG2 har desuden standardverdier for de fysisk/kemiske data for PCE
sével som jordegenskaber, men brugeren kan velge at anvende deres egne litteraturveerdier, som
dog skal dokumenteres. Blandt andet angives i JAGG2, at diffusionskoefficienten for PCE i luft er
D1=6,38 x 107 m2/s, Henrys konstant, Ku=0,8 (dimensionslgs) og Koc=496, baseret pa en logKow pa
3,4. Diffusionskoefficienten i vand, Dw, er beregnet efter definition i ligning 24 og bliver herefter
Dw=DL*105 = 6,4 X107 m?/s ¥10°5 = 6,4¥1071* m?/s.

Sandjordens relative vaegtandel af organisk stof, foc, er 0,001 (0,1%), og volumenvagten af sand, p,
er 1,46 (kg/1). Da der ikke regnes med nedbrydning, saettes A=0.
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Resulterende 1D vertikalt koncentrationsprofil som funktion af dybde og tid direkte
under kilden

Med de givne parametre, er den beregnede porevandskoncentration som funktion af tiden og
dybden under kilden vist pa figur 13. Der ses en meget hurtig spredning til relativ stor dybde og
gennembrud til grundvandszonen indenfor 5 ar, hvilket skyldes, at diffusion i gasfasen er den
dominerende proces i de forste 5-10 ar.

Porevandshastigheden er ca. 0,6 m/ar, og spredningshastigheden i gasfasen er séledes i denne
periode ca. 10 gange storre end den tilsvarende advektive spredningshastighed med porevandet.
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FIGUR 13:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR PCE I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE TIDSPUNKTER OG
DYBDER UNDER KILDEOMRADET.

Hurtig spredning pa grund af diffusion

Den transiente udvikling i koncentrationerne ses tydeligere pa figur 14, hvor de samme data er
optegnet med en logaritmisk koncentrationsskala. Det bemerkes, at der allerede efter ca. 1,2 ar vil
vere en porevandskoncentration pa Cu=1 ug/li porevandet i en dybde af 15 m — dvs. lige over
grundvandsspejlet. Dette understreger betydningen af at inkludere spredning ved diffusion i
gasfasen i beregningerne.

Tidslig variation i koncentrationen lige over grundvandsspejlet

Den beregnede koncentration af PCE i porevandet, Cu, umiddelbart over grundvandspejlet bliver
under stationzere forhold 100 mg/1, og den tilhgrende flux til grundvandet bliver 250 g/ar, svarende
til kildestyrken fra forureningen i moreneleret.

Koncentrationen C, efter opblanding i de gverste 0,25 m af magasinet

Den resulterende teoretiske koncentration, Cs, i toppen af grundvands-magasinet, vil sdledes ogsé
klart overskride grundvandskriteriet, idet den yderligere opblanding kun medferer en fortynding pa
maximalt 10 gange. Der vil sdledes i lgbet af en kortere arrackke forventes malbare indhold af PCE i
grundvandet, og grundvandskriteriet kan derfor ikke kan overholdes. Der ber derfor gennemfores
afveergeforanstaltninger, da forureningen udger en risiko for grundvandsressourcen.
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FIGUR 14:

VERTIKALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR PCE I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE TIDSPUNKTER OG
DYBDER UNDER KILDEN (BEMZARK LOGARITMISK X-AKSE).

Tidslig variation i koncentrationen lige over grundvandsspejlet og fluxen til
grundvandet

Da den transiente flux til grundvandet er proportional med den tidslige udvikling i koncentrationen
i porevandet lige over grundvandsspejlet (Cu), kan det beregnes, hvor hurtigt fluxen til grundvandet
udvikler sig i forhold til tiden og den endelige stationeere flux pa 250 g/éar.

Fluxen kan beregnes ved at J=A x N x Czt = 25 m2 x 0,1 m/ar x Czt g/m3 = 2,5 x Czt g/ar.
Ved at beregne/aflaese Czt efter forskellige tidspunkter i JAGG2 fas folgende veerdier for fluxen:

TABEL 1:
TIDSLIG UDVIKLING I FLUXEN TIL GRUNDVANDET OG KONCENTRATIONEN I POREVANDET LIGE OVER
GRUNDVANDSSPEJLET

1 0,001 0,003 0,001
5 3,4 8,5 3.4
10 14 36 14
20 32 79 32
30 43 107 43
50 56 140 56
100 71 178 71
200 83 206 83
500 92 231 92

Som det ses af tabel 1, opnas efter ca. 10, 30 og 50 ar hhv. 14, 43 og 56 % af den endelige flux under
stationeere forhold, mens en tilnaermelsesvis stationzer situation farst opnas efter mere end 200 &r.
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Konklusion

Sammenlignes koncentrationen i kilden pa 100 mg/1 med den forventede koncentration lige over
grundvandsspejlet, vil der allerede efter fa ar forventes en overskridelse af kriteriet pa 1 ug/1. Fluxen
til grundvandet vil efter 20 &r veere 32 % af fluxen ud af kildeomrédet i det overliggende moraneler,
og der vil over dybden forventes et naesten linezert koncentrationsprofil for PCE.

Monitering

Pa baggrund af de gennemforte beregninger, mé der i lobet af en kortere arrakke, efter at PCE er
spredt til den umaettede zone, forventes malbare indhold af PCE i poreluften lige over
grundvandsspejlet. En bestemmelse af den faktiske flux af PCE til grundvandet skal tage hensyn til
spredningen i gasfasen, der ogsé vil ske i horisontal retning. I det konkrete tilfaelde kan der
forventes en spredning ud til en afstand af ca. 50-100 m fra kildeomrédet. Denne spredning kan
kun kortleegges ved at placere filtre i den umaettede zone og ved at analysere poreluftpraver.
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Eksempel 4
Homogent umaettet lag af sand indlejret i moraneler
Horisontal spredning af PCE alene ved diffusion

Problemstilling

Som en hjelp ved risikovurdering pa sager med flygtige stoffer som chlorerede oplgsningsmidler og
olieprodukter kan det veere relevant at skenne, hvor hurtigt og hvor langt vaek stofferne kan
transporteres alene ved horisontal diffusion i gasfasen.

Geologi og hydrogeologi

Indlejret i et deeklag af moraneler findes et umeettet lag af sand med en meegtighed pd 1 m. Et
simplificeret geologisk profil gennem omrédet er vist pa figur 15. Standardverdier i JAGG2 for
jordegenskaber foreslar en totalporgsitet for sand pa Vi=0,45 og en relativ volumenandel af vand i
jord ved markkapacitet pa Vv=0,15. Nedsivning igennem sandlaget negligeres, idet vi ensker en
konservativ vurdering af den horisontale spredning.

Dybde Kilde
(m) ‘

T

A

10

FIGUR 15
GEOLOGISK PROFIL.

Forurening

Vandprever fra moraneleret over sandlaget viser koncentrationer af PCE pé op til 100 mg/lien
raeekke prover udtaget indenfor det formodede kildeomrade. Det antages nu, at der indenfor et
cirkulaert delomrade med en diameter pa 2 m er sket en momentan nedsivning af PCE-forurenet
porevand til den umeettede zone. I den umettede zone lige under dette nedsivningsomréde er
porevandskoncentrationen af PCE herefter konstant 100 mg/1 over hele dybden.

Transportprocesser
Den relevante proces for vurdering af den horisontale spredning af flygtige stoffer er gasdiffusion.
Der regnes konservativt ved ikke at medtage sorption, nedbrydning og stoftab ved nedsivning.

Beregningsmetode

Beregningen af den 2-dimensionale horisontale forureningsspredning igennem den umettede zone,
under hensyntagen til gasdiffusion, kan udferes ved hjelp af ligningerne 35, 36 og 37. Disse
ligninger er ikke implementeret i JAGG2. Med de opstillede udtryk kan bade den transiente og
stationaere koncentrationsfordeling i et rotationssymmetrisk system beregnes.
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Jvrige parametre

JAGG2 har standardveardier for de fysisk/kemiske data for PCE s&vel som jordegenskaber, men
brugeren kan valge at anvende deres egne litteraturveerdier, som dog skal dokumenteres. Blandt
andet angives i JAGG2, at diffusionskoefficienten for PCE i luft er D1=6,38 x 107 m2?/s, Henrys
konstant, Ku=0,8 (dimensionslas) og Koc=496, baseret pd en logKow pa 3,4. Diffusionskoefficienten
ivand, Dw, er beregnet efter definitionen i ligning 24 og bliver herefter Dw=DL*105 = 6,4 X107 m?/s
*1075 = 6,410 m2/s. Sandjordens relative vaegtandel af organisk stof, foc, er 0,001 (0,1%), og
volumenvaegten af sand, p, er 1,46 (kg/1). Da der ikke regnes med nedbrydning, saettes A=0. Den

anvendte kildestyrkekoncentration i porevandet pa 100 mg/1 svarer til en ligevaegtskoncentration i
poreluften pd 81.000 mg/m3.

Beregnet spredning

Den beregnede radiaere spredning fra kildeomradet er vist pa figur 16. Ved hjlp af ligninger kan
der béde beregnes en stationaer lgsning samt spredningen til forskellige tider. De transiente
beregninger viser, at der ca. 5 m fra kildeomradet allerede efter ca. 1 maned vil veere
koncentrationer af PCE i porevandet pa niveau med drikkevandskriteriet pa 1 pg /1. Efter hhv. 1 ar
og 10 ar opnas koncentrationer pa 20 mg/1 hhv. 5 og 10 m fra kilden. Spredningen af PCE i
poreluften sker saledes meget hurtigt og kan spredes i retninger, der ikke nedvendigvis er
sammenfaldende med stremningen af grundvand/porevand.
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FIGUR 16:

Afstand fra kildens centerlinje (m)

HORISONTALT KONCENTRATIONSPROFIL FOR PCE I POREVANDET BEREGNET TIL FORSKELLIGE TIDSPUNKTER OG
FOR STATIONARE FORHOLD.

Monitering

Den horisontale spredning af PCE i det indlejrede sandlag ber males for at vurdere det faktiske

omfang af spredning ved diffusion i gasfasen. Dette kan fx gores ved placering af permanente eller
midlertidige filtre placeret i sandlaget og udtagning og analyse af poreluftpraver
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Bilag 2: 1. ordens nedbrydningsrater for den umattede zone

Der er i litteraturen anvendt bl.a. batchforsgg, kolonneforsgg og feltforseg til bestemmelse af
nedbrydningsrater som blandt andet er gennemgéaet i Miljostyrelsens rapport /1/ om litteratur-
gennemgang af strategier til dokumentation af nedbrydning af oliestoffer i den umaettede zone.

Generelt er der afrapporteret meget f& specifikke nedbrydningsrater for organiske stoffer under
umattede forhold. For enkeltstoffer relateret til olieblandinger findes der et relativt stort data-
materiale omkring nedbrydning under umaettede forhold. Olieblandinger som fx benzin, diesel og
fyringsolie indeholder et stort antal meget forskelligartede stoffer, og det er primert de mono-
aromatiske kulbrinter (BTEX) og nogle enkelte alifatiske kulbrinter (fx n-octan og n-hexan) samt
PAH’er, der findes data for. Fra ganske fa forsgg findes der data for tilseetningsstoffet MTBE.

Valg af nedbrydningskinetik til fastlaeggelse af rater

Saedvanligvis anvendes enten en 0-ordens (linezrt henfald) eller 1.ordens nedbrydningskinetik
(exponentielt henfald) til vurdering af observerede nedbrydningsforlab af oplaste oliestoffer i enten
porevandsfasen eller poreluftfasen. For o-ordens kinetikken antages en konstant nedbrydningsrate
og at enten iltindholdet og/eller antallet/aktiviteten af mikroorganismerne er begreensende for
raten. For 1. ordens kinetikken antages, at hverken iltindholdet eller antallet/aktiviteten af mikro-
organismerne er begransende for nedbrydningen, men at det alene er indholdet af oplaste olie-
stoffer (substratet), der er begransende for nedbrydningen. I litteraturen er aerob nedbrydning
under feltforhold oftest beskrevet ved en 1.ordens nedrydningskinetik.

Enheder for 1. ordens nedbrydningsrater

I litteraturen er beregnede nedbrydningsrater under umettede forhold opgivet i forskellige
enheder. Safremt tilstrackkelige informationer om de fysiske, kemiske og biologiske parametre, der
ligger til grund for forseget, er opgivet, er det muligt at omregne mellem de forskellige enheder /2/.
Den anvendte 1.ordens rate i beregningsformlerne i Appendix 5.6 er opgivet som en 1. ordens rate
(M) relateret til vandfasen, idet nedbrydningen alene antages at ske i vandfasen.

Forudsatninger for aerob nedbrydning

En lang rekke fysiske, kemiske og biologiske forhold er afgagrende for, i hvilket omfang nedbrydning
af det organiske stof vil ske. Mikroorganismer, der kan nedbryde oliekomponenter, findes naturligt i
jorden /2/, og dette vurderes ikke at veere nogen begraensende faktor. Som udgangspunkt skal der
veere tilstraekkeligt af oplgst kulstof (C) i form af fx oliekomponenter, s& mikroorganismerne har en
energikilde til deres vaekst. I /2/ er det vurderet, at aerob nedbrydning kan opretholdes sé laenge ilt-
indholdet i poreluften er starre end ca. 4 vol.%, hvilket svarer til en porevandskoncentration af ilt pa
ca. 2 mg/l. I /3/ anferes, at nedbrydning er observeret helt ned til et iltindhold pa 0,1 mg/1i pore-
vandet, hvilket svarer til et iltindhold i poreluften pé ca. 0,2 vol %. Tilsvarende anferesi /2/, at
porevandets indhold af N (nitrat-N) skal vaere storre end 1-2 mg-N/1 og det optimale vandindhold
ca. 50-80% af markkapaciteten. Ifglge /4/ kan nedbrydningen dog opretholdes helt ned til et vand-
indhold svarende til visnegransen, og for danske forhold vil sa lave vandindhold i praksis kun
kunne opsté direkte under bygninger. Vaeksten af de nedbrydende mikroorganismer kreever ogsa et
vist indhold af fosfor (P) og at det optimale forhold mellem N og P er omkring 10:1 /5/. Der er
séledes observeret eksempler pd, at nedbrydningen af hydrocarboner i den umaettede zone har
vearet begraenset af indholdet af kveelstof /6, 7/. Udover tilstedeverelse af N og P kraeves ogsa
tilstedeveerelse af en raekke sporstoffer, bl.a. metaller.

Sammenstilling af nedbrydningsrater

Der er i forbindelse med dette projekt ikke gennemfort en systematisk litteratursegning og
bearbejdning af forsegsdata og nedbrydningsrater for organiske stoffer under umeettede forhold. Et
sddant projekt ligger til grund for de 1.ordens rater, der i dag anvendes som standardveerdier for
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vurdering af nedbrydning i den mettede zone /8/. Der er taget udgangspunkt i en tidligere
sammenstilling af rater /9/ for udvalgte oliestoffer samt to nyere sammenstillinger af data for
oliestoffer /10/ og specifikt BTEX /11/.

Baggrund for valg af nedbrydningsrater

Valg af standard 1.ordens rater til brug for risikovurderingen ber optimalt foretages pa baggrund af
en statistisk analyse af et tilstraekkeligt stort datamateriale. Herved kan en konservativ rate
fastsaettes ud fra et valgt konfidensniveau eller ved andre typer af statistiske analyser (fx Monte-
Carlo simuleringer). Séfremt der ikke er tilstreekkelige data, kan det veere nedvendigt at antage en
meget lav nedbrydningsrate eller antage, at stoffet ikke nedbrydes. I tabel 2 er de foreliggende data
sammenstillet.

1.ordens aerobe nedbrydningsrate for BTEX

For gruppen af monaromater (BTEX) er der et relativt stort datamateriale, primaert baseret pa
udenlandske data, og det har derfor vaeret muligt at foretage en statistisk analyse /12/. Det mest
omfattende danske dataset fra GRACOS feltprojektet viser et speend af veerdier (1.7 - 9.4 d 1), der
ligger omkring medianverdien (6,8 d-) i det storre udenlandske datasaet. En rakke batchforseg
med danske jorde /9/ viser rater, der er ssmmenlignelige med de mélte danske feltrater fra
GRACOS projektet. Der er saledes en relativt god overensstemmelse mellem de danske batch- og
feltbaserede rater og de udenlandske verdier. For at tage hgjde for, at det sparsomme danske data-
seet muligvis ikke afspejler den reelle variation under danske forhold, og at en del af de udenlandske
vaerdier kan veere bestemt ved hgjere jordtemperatur mv., foreslas det at anvende en 1. ordens rate
ved beregninger i intervallet 0,01-0,1. For de udenlandske datasaet vurderes det at svare til under
0,1-1% fraktilen.

1.ordens aerobe nedbrydningsrate for alifatiske kulbrinter

For gruppen af alifatiske kulbrinter er der meget feerre data til radighed, og der er en storre
variationsbredde end for BTEX er. Generelt ses starre nedbrydningsrater for de lette alifatiske
kulbrinter end for BTEX. Det mest omfattende danske datasat fra GRACOS projektet viser et
spaend af vaerdier (fra 0,08 - 68 d1), og hele dataszttet ligger sdledes langt under medianvaerdien
(1.700 d) for det udenlandske dataset. De mélte rater ved batchforseg med danske jorder /9/
ligger veesentligt hojere end de danske feltrater fra GRACOS projektet, og ligger alle over gennem-
snittet for de udenlandske rater. For igen at tage hgjde for, at det sparsomme danske datasaet
muligvis ikke afspejler den reelle variation under danske forhold, og at en del af de udenlandske
vaerdier kan veere bestemt ved hgjere jordtemperatur mv., foreslas det at anvende en 1. ordens rate
ved beregninger i intervallet 0,1-1 (d).
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TABEL 2
SAMMENSTILLING AF 1.-ORDENS POREVANDSBASEREDE NEDBRYDNINGSRATER FOR BTEX OG C6-C12 ALIFATISKE
KULBRINTER. (D)

FORSLAG FRAKTIL REF NOTE
MIN 5% 10% 50% 95% MAX

AROMATER: 0,01-0,1
BTEX 0,15 0,5 0,1 6,8 900 1.000 /12/ A
BTEX 1,7 3,8 9,4 /10/ B
BTEX 1,8 10,5 54 /9/ ¢
ALIFATER: 0,1-1
C6-Ci2 48 1700 24.000 /11/ D
Co-C, 0,08 0,5 1,39 /10/ E
Cs-Cio 0,65 21 68 /10/ F
Cs-Cio 3.700 6.363 9.600 /9/ G

Note

A: 84 dataseet fra batch, kolonne og feltforseg. BTEX samt data for naphthalen og trimethylbenzen

B: 1 dataseet fra GRACOS feltprojektet. BTEX og data for 1,2,4-trimethylbenzen

C: 5 dataseet. 40 malinger af enkeltstoffer i batchforsgg. Fyringsolieforurenet jord. BTEX og 1,2,4-

trimethylbenzen.

D: 17 dataseet fra batch, kolonne og feltforseg. Ligekeedede - og forgrenede alifatiske kulbrinter

E: 1 data saet fra GRACOS feltprojektet. Ligekedede- og forgrenede alifatiske kulbrinter

F: 1 dataseet fra GRACOS feltprojektet. Ligekaedede- og forgrenede alifatiske kulbrinter.

G: 2 dataseet. 8 mélinger af enkeltstoffer i batchforseg. fyringsolieforurenet jord. n-octan og n-decan.

Opdeling af rater pa enkeltstoffer mv.

Ved en ngjere gennemgang af baggrundsmaterialet vurderes det muligt at opdele BTEX-gruppen
séledes, at fx rater for benzen kan estimeres separat og betydningen af geologi og andre faktorer
ligeledes kan vurderes. Denne gennemgang er pabegyndt i samarbejde med forfatteren til den
veasentligste kilde til rater /12/, og forventes at kunne gennemfores i 2007.

Metoder til bestemmelse af 1.ordens nedbrydningsrater

Hvis det gnskes at gennemfgre en mere sikker risikovurdering, er det ngdvendigt med bestemmelse
af lokal-specifikke nedbrydningsrater. Som nevnt er der i litteraturen bl.a. anvendt batchforsog,
kolonneforsag og feltforsgg til bestemmelse af nedbrydningsrater. Batchforseg er en nem og relativt
billig metode /7/, men kan iser ved bestemmelse af lave nedbrydningsrater give problemer med
sorption til materialer anvendt i udstyret /9/. Kolonneforsog er tettere pa de naturlige forhold i
felten, men er til gengzeld mere tidskreevende at udfere. Et kolonneforsog baseret pa diffusiv
transport af hydrocarboner igennem en umaettet jordkolonne gav nedbrydningsrater
sammenlignelige med rater bestemt i felten, hvor kolonnesedimentet var udtaget /7/.

Der har ogsa veeret anvendt forskellige former for feltmalinger og —forsgg. Kortlaegning af
@ndringer i poreluftkoncentrationer vak fra en kilde har veret anvendt til estimering af ned-
brydningsrater ved sékaldt "invers modellering”, hvor alle fysiske transportparametre skal
bestemmes uathangigt, og hvor ssmmenhangen mellem poreluftkoncentration og kilde-afstand
tilpasses med en stoftransportmodel, hvor eneste ukendte parameter er nedbrydningsraten /7, 13-
14/. Alternativt er der for nylig blevet forsket i at udnytte nedbrydningsrelaterede &ndringer i
sammensetningen af stabile kulstof-isotoper i hydrocarboner indeholdt i poreluft /15/. Metoden er
uatheengig af fortynding, hvorfor nedbrydningsrater kan estimeres uden kendskab til fysiske
transportforhold. Metoden er lovende, men kraver analyser, som pa verdensplan kun kan udferes
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pa fa laboratorier. Desuden har den kun vaeret anvendt ved én lokalitet (GRACOS lokaliteten pa
Flyvestation Verlgse).

Inden for de seneste ar er diverse feltmetoder, der oprindeligt er udviklet for studier af nedbrydning
i akviferer, forsegt overfert til den umeettede zone. Metoderne benytter sig af et injiceret
konservativt sporstof, hvis opfersel ssmmenlignes med nedbrydelige stoffers opfarsel, og som enten
medinjiceres eller er til stede som folge af en forurening. Forsegene i form af sakaldte push-pull
tests, hvor et gasvolumen indeholdende sporstof og nedbrydelige hydrocarboner injiceres (“push”)
ned i den umeettede zone via en gasprobe. Efterfolgende provetages (“pull”) poregassen omkring
gasprobens filter og gassen analyseres. Ved sammenligning af koncentrationsudviklingen for
sporstof og hydrocarbon kan nedbrydningsraten estimeres ved hjelp af en matematisk model /16/.
Metoden har veret benyttet til bestemmelse af methanoxidationrater i den umettede zone /16/,
men har ikke veeret forsegt anvendt til kvantificering af nedbrydningsrater for hydrocarboner,
sdsom BTEX.

De er siledes et stykke vej, far der forefindes afprgvede in-situ metoder til bestemmelse af
nedbrydningsrater i den umaettede zone.
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Denne rapport giver en gennemgang af de processer, der har vaesentligst betydning for stoftransport
under bade mettede og umattede forhold. Eksisterende risikoverktgjer og programmer, der specifikt
omhandler risikovurdering af den umeettede zone, er gennemgaet, og der er foretaget anbefalinger
vedrerende beregningsudtryk for 4 konceptuelle modeller, A-D, der repreesenterer typiske forurenings-
situationer. De opstillede beregningsudtryk for model A og C er indarbejdet i Miljastyrelsens risiko-
vurderingsveerktgj JAGG2.
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