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1. 12 Jahre MRQWIN - Riickblick und strategische Uberlegungen

Das Konzept und der rechnende Kern von MRQWIN stammen aus dem Jahr
1989/1990. Im November 1993 habe ich die kommerzielle Urversion von MRQWIN
unter dem Namen MRQPUMP fur das Betriebssystem DOS fertig gestellt. Zu dieser Zeit
gab es eine ganze Reihe brauchbarer Pumpversuchsauswertungsprogramme
unterschiedlichen Zuschnitts auf dem Markt (LINNENBERG, 1995). In der Zwischenzeit
hat sich der Markt auf wenige leistungsfahige Produkte reduziert. Die Mehrzahl der
friheren Anbieter hat aufgegeben. Dafur sind zahlreiche neue Programme von
durchaus fragwurdiger Qualitat aufgetaucht und haben einen mehr oder weniger
groBen Einfluss gewonnen. MaBgeblich fur diese Entwicklung war meines Erachtens,
neben den begrenzten Skonomischen Moglichkeiten in diesem Marktsegment, der
Ubergang von der DOS-Ebene auf das Microsoft Windows™-System. Dieses bedingt
einen unverhdltnismdaBig angestiegenen Programmieraufwand, der ausschlieBlich
den BenutzeroberflGchen und der SystemkompatibilitGt dient, aber nicht den
Auswertungsmaoglichkeiten, d. h. dem rechnenden Kern der Programme. Trotzdem
habe ich 1997 den Schritt zur Windows™-Version MRQWIN vollzogen und von dort bis
zur aktuellen Version 1.3 weiter entwickelt. Wenn ich von ,fragwurdiger Qualitat™
vieler heutiger Programme spreche, so meine ich damit Programme, die sich zum Teil
sehr elegant in die Windows™-Umgebung einfugen und hubsche Bilder produzieren,
jedoch im rechnenden Kern einem Level entsprechen, das schon um 1980 erreicht
(oder Uberholt) war. Von dieser Kollegenschelte ausnehmen mochte ich
ausdrucklich Glenn Duffield (Agtesolv™) und mit Einschrénkungen das Team der ES
(AquiferWin32™),

Welches waren und sind nun die Leitlinien unserer Programmentwicklung? Im
Zentrum unserer Bemuhungen steht der Anwender; denn MRQWIN wurde zuerst fur
meine eigenen Praxisbedurfnisse entwickelt, fUr die Auswertung von Pumpversuchen
unter Realweltverhdltnissen. AuBerdem flieBen stndig Anregungen von anderen
Anwendern in die Weiterentwicklung von MRQWIN ein. Hieraus ergaben sich einige
Anforderungen, die zum Beginn der Entwicklung und teilweise auch heute von
anderen kommerziell verfGgbaren Programmen nicht oder nur unzureichend erfullt
werden.

Die Benutzeroberfléiche soll mehrere Anforderungen erfullen:

1. Stabilitat: Es ist nicht nur meiner Faulheit geschuldet, dass sich die
BenutzeroberflGche von MRQWIN in 12 Jahren nur wenig verdndert hat. MRQWIN
ist ein Programm, das von den meisten Anwendern nur selten oder gelegentlich
eingesetzt wird. Der typische Arbeitsablauf stellt sich so dar, dass nach monate-,
wenn nicht jahrelanger Pause das Programm in Betrieb genommen werden soll.
Zu diesem Zweck wird zuerst das aktuelle Update von unserer Welbsite geladen.
Was nun, wenn diese Update vollig neue FunktionalitGten und andere
Arbeitsabldufe vorsient? Egal ob objektive Verbesserungen vorliegen, der
Anwender fuhlt sich (zu Recht) im Augenblick behindert. Deshalb werden bei mir
Anderungen in der Benutzeroberfléiche nur sehr zdgerlich und schrittweise
eingefuhrt. Im Grundsatz sollte auch ein Nutzer der ersten Generation sich in der
aktuellen Version innerhalb einer Stunde wieder zu Hause fuhlen kdnnen.

2. Einfachheit: Arbeitsabldufe sollen in geordnete Bahnen gelenkt werden.
Windows™-Programme bieten im Grundsatz die Méglichkeit, sténdig auf alle
FunktfionalitGten eines Programms zuzugreifen. Es ist daher sinnvoll, bestimmte
Zugriffe zeitweilig zu verweigern und manche Arbeitsabldufe in eine
vorgegebene Reihenfolge zu bringen (,Batch-Betrieb™). Dies fUhrt im Einzelfalll
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dazu, dass man sich in einer EinbahnstraBe befindet, in der man gerne umkehren
wurde. Das ist aber allemal besser als sie von vornherein in die falsche Richtung
zu befahren,

3. Intuitive Bedienung: Es gibt keine infuitive Bedienung von EDV-Programmen. Bei
allen derartigen Behauptungen handelt es sich nur um eine typische
Werbebotschaft von Herstellern. Tatsdchlich gibt es nur Bedienungselemente, die
uns vertraut erscheinen, weil wir schon Erfahrungen mit anderen Programmen
gesammelt haben. Welche Programme aber durfen wir bei den Anwendern von
MRQWIN als allgemein vertraut voraussetzen? Ich denke, viel mehr als die
typischen Office-Programme (Microsoft Office™ oder Klone), gdngige (einfache)
Zeichenprogramme und Golden Software Surfer™ darf man nicht erwarten. Im
Ubrigen kann ich nicht verleugnen, dass ich nach Uber 30 Jahren
Programmierpraxis zu eher konservativen Designs neige. Viele Funkfionen sind
daher eher auf Tastatur- als auf Mausbedienung ausgelegt, was nach einer
Einarbeitung deutlich schneller ist.

4. Verzicht auf obsolete Lésungen: Die konsequente Anwendung der
rechentechnischen Moglichkeiten heute verfUgbarer PC hat viele dltere bzw.
ungenaue / fehlerhafte Verfahren UberflUssig gemacht. Grundsdtzlich ist es
moglich, die Zahl der Lésungen (Brunnenfunktionen) entsprechend der
Literaturlage nach Uber 100 Jahren ingenieurtechnischer Pumpversuchspraxis zu
inflationieren. Tatsachlich sind aber auch mathematisch durchaus richtige
Losungen der Vergangenheit eben einfach Gberholt. Ein typisches Beispiel ist das
in der manuellen Auswertung zu Recht immer noch eingesetzte
Gradlinienverfahren nach Cooper/Jacob. Im Kontext von MRQWIN macht es
keinen Sinn. Zum Vergleich wird in dem Programm Agtesolv™ unter dem
Mdantelchen Cooper/Jacob keine Gradlinienldsung, sondern eine (ungenaue)
nicht lineare Optimierung praktiziert (Testen Sie die Demoversion!). Diese Form
des Enfgegenkommens gegenuber Anwendergewohnheiten widerspricht dem
Konzept von MRQWIN. Wer etwas haben mdchte, das nach Cooper/Jacob
aussieht, kann nach einer (genauen) Auswertung nach Theis eine grafische
Darstellung in halblogarithmischer Skalierung wahlen. Ahnlich verhdlt es sich mit
der L&sung fur hydraulische Rénder nach Stallman (FERRIS et al., 1962), die in
Deutschland vor allem durch ihre Darstellung in LANGGUTH & VOGT (1980)
unangemessen weite Bekanntheit gewonnen hat (und in der Neuauflage des
Buches von 2004 immer noch erwdhnt wird). Diese Losung ist durch das
universelle Verfahren der Spiegelbrunnen (KRUSEMAN & DE RIDDER, 1990) unter
Anwendung des Superpositionsverfahrens (BOHLING & MCELWEE, 1992) erledigt.
Ebenso werden spezielle Losungen fur die Berucksichtigung von Brunneneffekten
(Brunneneintrittsverluste, Brunnenspeicherung) durch universelle Loésungen, die fur
alle Aquifermodelle gelten, ersetzt (Brunneneintrittsverluste: RAMEY, 1982;
Brunnenspeicherung: eigenes teilnumerisches Verfahren in MRQWIN, Anwender-
Information 1/00).

5. Offene Datenstruktur: Ganz bewusst verwendet MRQWIN den ,primitiven™®
Datenstandard ASCIl sequenziell. Fur komprimierte bindre Datenstandards, wie
sie heute allgemein ublich sind, sprachen folgende Argumente: kleinere Dateien,
schnellerer Datenzugriff, ggf. unmittelbare Kompatibilitat mit anderen
Programmsystemen, insbesondere Datenbanken. Bei der GréBe und
Leistungsfahigkeit der heute Ublichen Laufwerke sind die ersten beiden
Argumente bei den kleinen MRQWIN-Datensatzen sicherlich nicht mehr relevant.
Eine unmittelbare Kompatibilitadt zu anderen Programmsystemen (besonders
Loeliebt™ Microsoft Access™) lehne ich aus ideologischen wie praktischen
Grunden ab. Eine Bindung an fremde herstellergebundene Datenstandards ist
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immer problematisch, insbesondere wenn man auf die Fortentwicklung dieser
Standards und ihrer Kompatibilitét keinen Einfluss nehmen kann. Last not least
ermoglicht die einfache Datenstruktur beim Auftreten von Problemen auch den
einfachen Einblick in den Datensatz und ggf. die Korrektur mit Hilfe eines
beliebigen Texteditors.

Der rechnende Kern soll folgenden Anforderungen genugen:

1. Universalitat: MRQWIN soll alle praktisch auftretenden Randbedingungen von
Pumpversuchen (in Porengrundwasserleitern) abdecken. Dies schlieBt
insbesondere Pumpversuche mit gestértem Ablauf (Pumpenausfall) oder
planmdaBig mehrstufige Versuchsdurchfuhrung, die Beeinflussung durch mehrere
Brunnen oder hydraulische Rander (virtuelle bzw. Spiegelbrunnen) sowie
Brunneneffekte ein. Diese Universalitdt auf der Grundlage weniger
grundlegender mathematischer Losungen (Brunnenfunktionen) wird mit dem
Verfahren der Superposition (BOHLING & MCELWEE, 1992) erreicht.

2. Effizienz: Die Berechnung der analytischen Losungen mit numerischen Mitteln ist
zum Teil relativ aufwdndig. Es kdnnen daher nebben den besten (genauesten)
verfugbaren Losungsalgorithmen auch vereinfachte Algorithmen zur
Beschleunigung der Bearbeitung verwendet werden. FUr viele praktische
Belange sind die Ergebnisse dieser beschleunigten Berechnung vollkommen
ausreichend.

Zum Schluss noch ein paar Worte zum integrierten analytischen Grundwassermodell.
Dieses Programm wurde ursprunglich als kleines Spielzeug entwickelt und diente als
Werbegeschenk fur Neukunden. Entsprechend spartanisch war seine Gestaltung. Bei
einer Umfrage unter Anwendern im Sommer 2005 hat es sich gezeigt, dass ein
erheblicher Anteil dieses Modell nutzt, zum Teil auch vollkommen unabhdngig von
Pumpversuchen. Dieser pragmatische Umgang mit dem Modellwerkzeug ist zu
begriBen, solange die immanenten Beschrdnkungen des Modellansatzes
bertcksichtigt werden (SPITz & MORENO, 1996). Das Interesse der Anwender werde ich
bei der weiteren Entwicklung bertcksichtigen.
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2. Artesische Brunnen

Pumpversuche an artesischen Brunnen erfolgen nicht in jedem Fall mit konstanter
oder schrittweise abgestufter Férderrate, sondern teilweise mit freiem Auslauf und
Aufzeichnung der kontinuierlich abnehmenden Ablaufrate als Funktion der Zeit Q).
Fur die Planung von Grundwassersanierungen und Baugrubenwasserhaltungen
werden entsprechende Versuche mit konstanter Absenkung auch unter gepumpten
Bedingungen (und entsprechender Pumpensteuerung) vorgeschlagen (RICE, 1998).
MRQWIN ist zur Zeit nur bedingt auf die Auswertung derartiger Versuche
anzuwenden. Die Anzahl der Pumpstufen (= Messwerte der Férderrate) ist auf 99
begrenzt. Die Auswertung nur fur den férdernden Brunnen ist problematisch, da bei
tatsdchlich konstanter Absenkung die Parameteroptimierung hohe Unsicherheiten
aufweist.

FUr ideal gespannte Verhdltnisse und vernachldssiglbares Brunnenvolumen
(Annahmen nach Theis) wurde schon frihzeitig eine Brunnenfunktfion hergeleitet
(JACOB & LOHMAN, 19562):

Q) =2* n* T*s,* G(a)

mit  Q): zeitabhdngige Forderrate (m3/s)
t: Zeit (s)
T: Transmissivit&t (m2/s)
sw: Absenkung im Forderbrunnen (m)
G(a): Brunnenfunktfion nach JACOB & LOHMAN (1952)
T*t
S*r?
mit  S: Speicherkoeffizient (-)
rw: Brunnenradius (m)

mit a =

Die Brunnenfunkfion G(a) ist numerisch verhdaltnissdaBig schwierig zu behandeln. In
neuester Zeit sind unabhdngig voneinander zwei stark vereinfachte
L&sungsalgorithmen zur Berechnung der Brunnenfunktion G(a) innerhalb des
relevanten Wertebereichs a = 104 ... 1020 verdffentlicht worden (OJHA, 2004;
PERROCHET, 2005).

Diese Brunnenfunktion kann nicht ohne Weiteres in MRQWIN integriert werden. Eine
gleichzeitige Auswertung des Pumpbrunnens (Férderrate Q(1)) und von
Grundwassermessstellen (Absenkung s(t)) wurde ein uneinheitliches
Optimierungskriterium darstellen. AuBerdem sollte nach der Ideologie von MRQWIN
eine universelle Losung unabhdangig vom Aquifermodell (entsprechend der Losung
fur die Brunnenspeicherung) bestehen. Eine einfache teilnumerische Losung ergibt
eine befriedigende Genauigkeit fur a >= 3 * 100 (Bild 1). Damit wird ein erheblicher
Teil des géngigen Parameterbereichs fur Transmissivitdt und Speicherkoeffizient
abgedeckt (Bild 2), insbesondere unter Berdcksichtigung von Brunneneffekten
(Brunnenspeicherung, Reibungs- und Tragheitsverluste) in der Frihphase von
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Pumpversuchen. Eine Implementierung dieses neuen Algorithmus’ ist erst fur den Falll
konkreter Anwendungen vorgesehen.

Jacob & Lohman (1952)
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Bild 1: Vergleich der verschiedenen Approximationen der Brunnenfunktion G(a)
nach JACOB & LOHMAN (1952)

Giltigkeitsbereich der numerischen Approximation
der Brunnenfunktion G( a) von Jacob & Lohman (1952)
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Bild 2a: Gultigkeitsbereich der numerischen Approximation der Brunnenfunktion G(a)
nach JACOB & LOHMAN (1952) in Abhdngigkeit vom Brunnenradius rw
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Gltigkeitsbereich der numerischen Approximation
der Brunnenfunktion G( a) von Jacob & Lohman (1952)
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Bild 2b: Gulfigkeitsbereich der numerischen Approximation der Brunnenfunktion G(a)
nach JACOB & LOHMAN (1952) in Abhdngigkeit von der Pumpzeit t
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3. Festgesteinsgrundwasserleiter

In der schon oben erwdhnten Umfrage unter Anwendern von MRQWIN im Sommer
2005 hat es sich gezeigt, dass das Programm von vielen Anwendern fallweise auch
zur Auswertung von Pumpversuchen in Festgesteinsgrundwasserleitern herangezogen
wird. Eine diesbezugliche Nachfrage hat gezeigt, dass wie im Fachschriftftum auch
von Praktikern die Ubertragbarkeit von Modellen fir Porengrundwasserleiter auf
Festgesteinsgrundwasserleitern kontrovers beurteilt wird. Im eigenen Haus liegen
standortbedingt (Hamburg!) keine Erfahrungen vor.

Eine Vielzahl mathematischer Ansatze fur die Behandlung von
Kluffgrundwasserleitern stammt aus dem Bereich der ErdoIférderung (HORNE, 1995;
BOURDET, 2002). In diesen Ansatzen sind teilweise Aquifer- und Brunneneigenschaften
vermischt, sodass sie sich nicht ohne Weiteres in das Konzept von MRQWIN einfugen
wurden. Historisch bedingt sind manche Ansatze fur Brunneneffekte physikalisch
fragwurdig (bis zu sechs ,Skin*-Komponenten!).

Im hydrogeologischen Bereich relativ gebrduchliche AnsGtze (MOENCH, 1984; BARKER,
1988) beschreiben nur einen Teil der Stromungsphdnomene in Kluftsystemen. Der
weiter gehende Ansatz einer franzdsischen Arbeitsgruppe (LODS & GOuzE, 2004) ist
meines Erachtens noch nicht ausreichend validiert. Mit diesem Modell fuhre ich zur
Zeit numerische Experimente durch, sodass im Verlauf des Jahres 2006 die
Anwendbarkeit geklart sein sollte.
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4. Die Caicitlésekapazitét - rechiliche Anforderungen und der ,,Stand der Technik*

Mit dem Inkrafttreten der Neufassung der Trinkwasserverordnung (TrinkwV) am
01.01.20038 ist ein neuer Parameter installiert worden, die ,Calcitlbsekapazitat™. Diese
GréBe ist zwar nur fur den Ausgang des Wasserwerks im Hinblick auf Korrosion im
Rohrleitungsnetz einschlieBlich der Hausanschlussleitungen mit einem Grenzwert
belegt (6 mg/l). Im Rahmen von hydrogeologischen ErschlieBungsarbeiten kann aber
schon fruhzeitig die Frage nach den korrosiven Eigenschaften des Grundwassers und
den moéglicherweise erforderlichen AufbereitungsmaBnahmen auftreten. Daneben
regelt die TrinkwV, dass im Verteilungsnetz gebildete Mischwdsser, insbesondere bei
verbundenen Versorgungsgebieten mehrerer Wasserwerke, eine Calcitldsekapazitat
von 10 mg/I nicht Uberschreiten durfen.

Die Bestimmung der Calcitldsekapazitdt mit dem Marmorldseversuch nach Heyer ist
zu ungenau, um im Bereich des geforderten Grenzwertes zuverldssige Messungen zu
erlauben. Sie erfolgt daher rechnerisch nach DIN 38404-10 (04/1995). In dieser Norm
wird als vollstdndige Lbsung des Problems der Aufbau eines hydrogeochemischen
Modellprogramms (Verfahren DIN 38404 — C 10-R 3) beschrieben. Naiven Gemutes
kénnte man auf die Idee kommen, dass solche Programme schon seit vielen Jahren
existieren und infernational weite Verbreitung und Akzeptanz gefunden haben. Die
aktuelle Version 2.12 des Standardprogramms PHREEQC
(http://wwwibrr.cr.usgs.gov/projects/ GWC_coupled/phreeqc/index.html) sollte die
Berechnungen mit hinreichender Richtigkeit und Genauigkeit erledigen. Ein
Vergleich von DIN und PHREEQC zeigt jedoch, dass in der DIN erhebliche
Abweichungen hinsichtlich der systembestimmenden Reakfionen und geringere
Abweichungen hinsichtlich der thermodynamischen Modellparameter vorliegen.
Kurz gesagt: Wir glauben zwar alle, dass man mit PHREEQC Hydrochemie rechnen
kann, sind damit aber nicht DIN-konform. Eine Vergleichsrechnung mit den
Beispieldaten der DIN zeigt, dass die Abweichungen in einer GréBenordnung liegen,
die den natdrlichen Schwankungen der Wasserqualitat bzw. der Mess- und
Analysengenauigkeit im Routinebetrielb entspricht, sehr wohl aber zu ,falschen™
Aussagen hinsichtlich der Einhaltung des Kriteriums der TrinkwV fuhren.

Fur alle diejenigen, denen der Weltstandard ausreicht, habe ich im Programm
WINHYCH eine Schnittstelle zur direkten Berechnung der Calcitldsekapazitdt bei der
Probentemperatur mittels PHREEQC (Batch-Version) implementiert. Fur
Berechnungen bei anderen Temperaturen oder fur Mischwasserbildungen kénnen
die Datensdtze komfortabel mit der interaktiven PHREEQC-Version fur Windows weiter
bearbeitet werden.
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