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Samenvatting

Voor het opzetten van een gebiedsgericht beheer van verontreinigd grondwater in de
Rotterdamse havens is een specificke modelcode ontwikkeld. Hiermee wordt het trans-
port van verontreinigd grondwater inclusief biologische afbraak langs stroombanen
berekend. Met dit model kunnen op grote schaal de risico’s van verontreinigingen en het
effect van maatregelen worden bepaald. Het model vormt de basis voor de operationele
invulling van gebiedsgericht grondwaterbeheer in de Rotterdamse haven,

Inleiding

Normaliter worden transportberekeningen vaak uitgevoerd met softwarepakketten
zoals MT3D (Zheng, 1990}, RT3D (Clement, 1997) en PHT3D (Prommer, 2002). Daar-
mee kan op locatieniveau heel goed het transport van één pluim gemodelleerd worden.
Hierbij is de celgrootte van het model afhankelijk van de dimensie van de pluim. Een
voorwaarde hierbij is dat de pluim in de transversale richting minimaal een aantal cellen
moet beslaan om grote verdunning of numerieke dispersie te voorkomen. Qok wordt de
tijdstap beperkt door de Courant conditie: het advectief transport in een tijdstap mag
niet groter zijn dan de cellengte in de betreffende richting.

Voor een megasite als de Rotterdamse haven met zeer veel verschillende en complexe
pluimen is dan snel duidelijk dat het benodigde aantal modelcellen en tijdstappen het
toepassen van deze standaard codes onmogelijk maakt. Daarom is gekozen voor een
pragmatische aanpak van transportherekeningen langs stroombanen. Dit transportmo-
del rekent zodanig snel dat ook de modelonzekerheid door middel van een Monte Carlo®
analyse bepaald kan worden,
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2 Bij een Monte Carlo analyse worden een groot aantal realisaties gemaakt. Voor modelparameters
die niet exact bekend zijn, worden voor iedere realisatie waarden getrokken uit hun kansverdeling.
Vervolgens wordt voor iedere realisatie het model doorgerekend en wardt zo een schatting voor de
kansverdeling van de modelresultaten verkregen. Voor literatuur, zie bijvoorbeeld Metropolis en Ulam,
(1949),
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De formulering van de transportherekeningen langs stroombanen wordt na de geo-
hydrologische gebiedsbeschrijving in een aparte paragraaf vitgewerkt. In de daaropvol-
gende paragraaf wordt een correctie voor voorkeurstroming door zandpalen' beschreven.
Vervolgens wordt de opzet van de Monte Carlo analyse uitgewerkt. Verder geven we
beknopt aan hoe de resultaten te gebruiken zijn voor de uitwerking van gebiedsgericht
grondwaterbeheer.

Geohydrologisch beschrijving van de Rotterdamse haven en omgeving

In het Rotterdamse havengebied is bij de aanleg een antropogene ophooglaag aange-
bracht op de Holocene deklaag. Het gebied ligt ongeveer van 4m + NAP (oosteliike deel}
tot 6m+ NATP (Maasvlakte). Tijdens het hbouwrijp maken zijn op een aantal locaties
zandpalen? aangebracht om de consolidatie van de Holocene deklaag te versnellen. De
Holocene deklaag bestaat in het oostelijk havengebied hoofdzakelijk uit klei en veen,
maar hevat ook lokale zandige geulafzettingen. Naar het westen toe wordt de Holocene
deklaag steeds zandiger. Op ongeveer 20 m -NAP begint het Pleistocene watervoe-
rende pakket dat ongeveer 10 m dik is, maar plaatselijk sterk in dikte varieert. In het
westelijke deel van de haven is dit 1° watervoerende deels zout. Een doorsnede van de
bodemopbouw is gegeven in figuur 1.
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Figuur 1: Dwarsdoorsnede van de ondergrond

Het havengebied is een infiliratiegebied, waarbij het meeste infiltrerende regenwater
verticaal doorstroomt naar het eerste watervoerende pakket. Dwars door het gehied
loopt een waterscheiding. In het noordelijk deel stroomt het water vooral naar de grond-

1 Zandpalen worden gemaakt dnor een dicht netwerk van gaten to boren en op te vullen met grof
zand of grind. Ze worden gebruikt tijdens het bouwrijp maken voor het versnellen van zettingen

van kleilagen die extra belast worden, bijvoorbeeld door het aanbrengen van een ophooglaag, Onder
normale omstandigheden zou dit proces langzaam verlopen omdat de zetting pas optreedt indien er
water uit de porién van de klei geperst wordt. Via de zandpalen wordt het overiollige poriewater snel-
ler afgevoerd, en treedt de zetting sneller op. Het bouwterrein kan daarduor eerder in gehruik worden
genomen.
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wateronttrekking van DSM Gist in Delft of het kwelt op in de diepliggende Alexander-
polder bij Rotterdam. In het zuidelijk deel kwelt het water vooral op in de polders van
Voorne Putten., Gemodelleerde stroombanen die beginnen in het havengehied zijn te
zien in figuur 2.
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Figuur 2: Stroombanen die beginnen in de ophocglaag in ge Rotterdamse haven met reistijd in
jaren

Het oppervlaktewater van de haven heeft voornamelijk een infiltrerende werking, maar
er stroomt ook grondwater vanuit de ophooglaag en het bovenste deel van het Holoceen
naar het oppervlaktewater. Deze grondwaterstroming is door Ingenieursbureau Ge-
meentewerken Rotterdam (2005} gemodelleerd met MODFLOW, Dit model is aangepast,
waarbij ondermeer zoet-zout effecten zijn gemodelleerd en de Holocene deklaag in veel
meer detail is ingevoerd.

Reactief transportmodel langs stroombanen

Met behulp van de modelcodes MODFLOW en MODPATH zijn de stijghoogten en de
stroombanen berekend. De informatie die hiernit komt wordt gebruikt als input voer
de transportberekeningen. Langs iedere stroombaan die begint bij een (potentiéle) bron
worden de volgende stappen doorlopen.

1. Voor de modelcellen die een bronzone vormen worden de begintijd en constante

concentraties voor alle prioritaire stoffen vastgesteld. Bronzone zijn de locaties
waar de oorsprong van de grondwaterverontreiniging is. Dit kan een drijflaag zijn
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indien de verontreiniging lichter is dan water of een zaklaag indien de verontrei-
niging zwaarder is dan water. De prioritaire stoffen zijn BTEX, PER, TRI, CIS,
VC, 1,1,1-trichloorethaan, 1,2-dichloorethaan, trichloormethaan, dichloormethaan
en naftaleen. Aangezien de begintijd van een verontreiniging veelal niet bekend
is, wordt hiervoor het begin van de betreffende industriéle activiteit genomen. De
beginconcentratie is de opgeloste concentratie die ter plaatste is gemeten of wordt
getrokken tijdens de Monte Carlo analyse. Aangenomen wordt dat deze broncon-
centraties voor de gehele modelcel geldig zijn en dat deze ook in de tijd constant
blijven, totdat een bronzone eventueel gesaneerd wordt. Samen met de grondwa-
terfiux in de betreffende cel ligt dan ook de massaflux van de verontreiniging vast.

2. Vervolgens wordt langs de stroombaan voor iedere cel de concentratieafname door
biologische afbraak berekend, met behulp van de volgende vergelijking:

C' = C'"™ exp(~kAt) (1)

Waarbij Ci de concentratie is in de 1% cel die de stroombaan doorkruist; k is de eerste
orde afhraakconstante, die afhankelijk is van de redox-conditie in de betreffende cel en
het type verontreiniging en At is de verblijftijd van d¢e stroombaan in de betreffende
cel. Bij biologische afbraak wordt algemeen aangenomen dat bacterién een verontrei-
niging alleen kunnen afbreken als de verontreiniging in de opgeloste fase is. Daarom
wordt in deze vergelijking geen retardatiefactor gebruikt. Yoor de redox-conditie en de
afbraakconstantes geldt ook dat ze onzeker zijn en worden getrokken tijdens de Monte
Carlo analyse.

3. Voor de gechloreerde koolwaterstoffen tetrachloorethyleen (Per), trichloorethy-
leen (Tri), 1,2 dichloorethyleen (CIS) en vinylchoride (VC) is er een sequentiéle
afbraakketen. Bij de afbraak van Per ontstaat Tri, enz. Het concentratieverloop
voor stoffen die kunnen ontstaan door afbraak van een andere component wordt
gemodelleerd als:

I 1
. i k. At i ko, At
Tri' =Tr ° f:xp(—————r’:‘Z Y+ Y., . Per. 2 (1 —exp(—P‘T)) )
with it , k, At ; k p At
Tri 1= Tri'“i exp(_‘gL—) + YPW ri Per’ (1 - exp(—ﬂi))
2 ' 2 (3)
I
i- - . k ,Af
Per * = Per™ exp(——£2)
Waarbij Y, , ., is de zogenoemde stoichiometrische constante' is. In deze formules wordt

de Per en Tri-concentratie berekend op de helft van de tijdstap. De Tri die in de eerste
helft van de tijdstap wordt geproduceerd tijdens de afbraak van Per, kan dan in de
tweede helft van de tijdstap verder worden afgebroken. De hoeveelheid Tri die gevormd

1 Deze stoichiometrische constante is de verhouding tussen de hoeveelheid massa Tri die ontstaat
en de massa Per die verdwijnt bij deze chemische omzetting.
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wordt tijdens de tweede helft van de tijdstap kan niet meer verder kan worden afge-
broken tijdens dezelfde tijdstap. Voor de afbraak van Tri naar Cis en van Cis naar VC
worden identieke formules toegepast.

4, De aankomsttijd van de verontreiniging in een cel langs de stroombaan, t', wordt
uitgerekend met de volgende formule:

t' =t + RAt (4)

Waarbij R de retardatiecoéfficiént is voor de hetreffende stof in de betreffende
cel. Deze is afgeleid van het organische stofgehalte van de bodem en de organisch
stof — water partitie coéfficiént (K,.) van de betreffende verontreiniging ( zie bij-
voorbeeld Appelo en Postma, 1994 ). Voor t° geldt dat dit de begintijd is van de
industriéle activiteit op de locatie waar de stroombaan begint.

5. Indien de stroombaan door een cel stroomt waarbij een deel van het grondwater
naar het opperviaktewater stroomt, wordt de massaflux van de verontreiniging
-naar het oppervlaktewater F als volgt bepaald.

apperyliktewaler

i
Qm.' sopperiiakievater (5

2.0.
wit,;,

Waarbij @' de waterflux is die bij binnenkomst van de cel voor de stroomhaan geldt.
Deze waterflux neemt propertioneel af indien de stroombaan door een cel stroomt waar-
in een flux naar het oppervlaktewater optreedt:

i i
i~ . ZQHH - Qau'r.upprrv.fak!cu‘urcr (8)
Q.‘
wit

Q° wordt bepaald uit de waterfiux van de cel met de bronzone (grondwateraanvulling
maal oppervlakte van de cel).

i
F:)p_m'rvfuku'l\‘mw'

= QQH .

0'=0

6. Bij het passeren van een voorgedefinieerde grens wordt gekeken wat de massaflux
is van de verontreiniging. Ook wordt gekeken of de concentratie van de betref-
fende stof een hepaalde norm (bijvoorbeeld de interventiewaarde of de tussen-
waarde volgens de Wet bodembescherming) op een bepaald tijdstip overschrijdt.
In de praktijk zal voor receptoren, zoals oppervlaktewater of onttrekkingen, de
massaflux van belang zijn, terwijl bij een grens van een beheersgebied bevoegd
gezag veelal op concentraties zal willen toetsen.

Ook het effect van saneringsmaatregelen kan worden gemodelleerd. Bij de maatregelen
bronverwijdering en pump & treat worden de concentraties van de verontreiniging van-
af het betreffende tijdstip op de betreffende plaats op nul gesteld. Bij de maatregel gesti-
muleerde afbraak is er in een aantal modelcellen een voor de verontreiniging gunstige
redox conditie met een bijbehorende hogere afbraakconstante. Indien de verontreiniging

STROMINGEN a5



al 10 jaar voorbij de betreffende locatie is zal op ieder stroomafwaarts pelegen grensviak
vanaf het moment van doorbreken ook 10 jaar een hogere concentratie gemodelleerd
worden, voordat de saneringsmaatregel effect gaat sorteren.

Bovengenoemde formules zijn in de nieuwe modelcode geprogrammeerd. Deze mo-
delcode leest onder andere de stroombanen die MODPATH berekend heeft en leest ook
relevante databestanden die in GIS zijn gemaakt, Uitvoer met een ruimtelijke verdeling
kan weer in GIS worden verwerkt.

Bij deze aanpak worden een aantal processen verwaarloosd of gesimplificeerd: ten
eerste worden processen als diffusie en dispersie verwaarloosd. Dit is vooral een con-
servatieve aanname; verlaging van de maximumconcentraties door dit proces worden
niet meegenomen. Ten tweede wordt het opdrogen van de bronzones niet meegenomen.
Ook dit iz een consgervatieve aanname. Ten derde wordt het effect van de afbraak van
de verontreinigingen op de redox condities niet meegenomen, Dit effect is in de praktijk
vaak gering omdat de concentraties van de verontreinigingen (microparameters) relatief
laag zijn en de redox condities vooral worden heinvloed door de afbraak van organisch
stof in de antropogene ophooglaag en de Holocene dek'aag.

Effect voorkeurstroming door zandpalen

In het gebied zijn in het verleden zandpalen toegepast tijdens het bouwrijp maken van
het terrein. In het kader van de pilot studie in de Botlek is ook gepoogd om in detail
uit te zoeken hoe deze zandpalen zijn toegepast en wat het potentiéle effect is van de
zandpalen op transport van verontreiniging. In bijlage A staat een samenvatting van
deze inventarisatie.

In het transportmodel is het effect van zandpalen verdisconteerd door de stroombaan
op te delen in 2 substroombanen De eerste substroombaan stroomt wel door de zandpaal
en krijgt een kortere reistijd dan dat de MODPATH berekening aangeeft. De tweede
substroombaan stroomt door de Holocene deklaag en krijgt een langere reistijd dan dat
MODPATH aangeeft.

De bepaling van de fluxratio van beide substroombanen en de aanpassingfacteren van
de reistijden zijn gebaseerd op de analyse van de weerstanden langs beide substroomba-
nen. Veor de stroming via de zandpaal, bestaat de weerstand uit een drietal bijdragen te
weten de radiale stroming naar de zandpaal toe in de ophooglaag, de verticale stroming
door de zandpaal en de radiale stroming vanuit de zandpaal naar het Holocene pakket.
Voor alle drie de stromingsituaties berekenen we het stijghoogteverschil hij een debiet
Q,, door de zandpaal.

Voor de radiale stroming in de ophooglaag geldt:

i . (7)
ah = — 2 iy L on
2mD roo2 ry

2

ophooglaag
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Hierinis kD , ... de transmissiviteit van de ophooglaag, r, is de straal van de zand-
paal en r, is de afstand tussen het midden van de zandpaal en de rand van haar invloeds-
gebied. Voor r,nemen we de helft van de hart-op-hart afstand aan. De afleiding van deze

vergelijking wordt gegeven in bijlage B.
Voor de verticale stroming door de zandpaal geldt:

_o,L (8
Ak

pp

Ah,

Hierin is L de lengte van de zandpaal in het Holoceen, A,, is de oppervlakte van een
dwarsdoorsnede van de zandpaal en &, is de doorlatendheid van de zandpaal.

De horizontale radiale uitstroming vanuit de onderkant de zandpaal geeft:

0. roo 1 7 (9
Ah,=— 22 |In(2y-2(1-
omk D (rl) 2( r;)

aquif

Hierin is &, . de horizontale doorlatendheid van de laag waarin het onderste deel
van de zandpaal zich bevindt. Aangenomen wordt hierbij dat de uitstroming vanuit
de zandpaal uitsluitend in de onderste meter van de zandpaal optreedt (D=1m). In
werkelijkheid zal de in- en uitstroming over het gehele traject van de zandpaal kun-
nen optreden. Het meest van belang zijn de uiterste situaties: de snelste (stroombanen
lopen door tot onderkant zandpaal) en de langzaamste (stroombanen gaan niet door de
zandpaal) verspreidingsroutes om zo het eerste moment van aankomst en het laatste

moment van effecten van saneringsmaatregelen te voorspellen.

Ook voor de verticale stroming door de Holocene klei over de lengte van de zandpaal
wordt een stijghoogteverval voor een flux Q,, | berekend:

Ol (10)

Ah, =
AH{J:’ kv

Hierin is A, , de oppervlakte van de Ilolocene dekiaag binnen het invloedsgebied van
1 zandpaal en k& is de verticale doorlatendheid van de Holocene deklaag.

Door de stijghoogtevervallen via beide routes aan elkaar gelijk te zetten:
Ahy + Ahy + AR, = Ah, (11)

kan nu de verhouding tussen de fluxen die via beide routes stromen worden uitgere-
kend.

De aanpassingfactoren voor de reistijd ten opzichte van de gemiddelde reistijd die met
behulp van MODPATH is berekend worden vervolgens bepaald met
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T =T ° Di.’n.’ -L LA:;)/m.'mn' (12)
zp — *origineel D + D
Hal Hol Q:p/ tataal
en
T _ T . DH’ra.r - L + LAHuI’mfaa.’ (13)
Hot = * ariginee! D D
Hol Hol QHni ftotaal

Hierin is T de reistijd door het Holocene pakket en DD, ; de dikte van het Holocene
pakket. Het onderschift zp/totaal geeft voor deze parameter het aandeel van de zandpaal
in deze parameter weer.

De linkerterm van het deel tussen de haken wordt bepaald door de reistijd door het
onderste deel van het Holoceen waarin geen zandpalen zitten en het rechter deel heeft
betrekking op de versnelling respectievelijk vertraging in het bovenste deel van het
Holoceen waarin de zandpalen zitten.

Een gevoeligheidsanalyse voor parameters wordt beschreven in Bijlage C. Hieruit
blijkt dat vooral de lengte van de zandpaal een grote invloed heeft op de reductiefactor
van de reistijd, maar dat de uitkomsten relatief ongevoelig zijn voor de overige para-
meters.

Monte Carlo analyse

Een groot aantal parameters in het model is niet exact bekend. Daarom is besloten om
een Monte Carlo analyse uit te voeren, waarin de meest relevant geachte paranieters
worden gevarieerd. Dit zijn de beginconcentraties, de redox condities en de bijbeho-
rende afbraakconstante per stof. De kansverdelingen voor de beginconeentraties en de
redox condities zijn voor een aantal onderscheiden klassen gebaseerd op veldmetingen.
De afbraakconstanten zijn gebaseerd op literatuurwaarden en expert judgement. Geo-
hydrologische parameters zoals doorlatendheid en grondwateraanvulling worden wel
van belang geacht voor de ligging van de individuele stroombanen en de bijhehorende
pluimen, maar niet direct op de managementbeslissingen die met de uitkomst van dit
model gedaan zullen worden.

Resultaten

Voor het model is hesloten om op een drietal grenzen (planes of compliance: POC) de
doorbraak van verontreinigingen bij te houden, te weten: de grens met het oppervlak-
tewater (POC1), de grens met het Pleistocene watervoerende pakket (POC 2) en de
rand van het havengebied (POC 3). Deze POC zijn schematisch weergegeven in figuur 3.
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Figuur 4: Berekende massaflux naar opperviaktewater (berekeningen zijn gebaseerd op
simulatie van verontreinigingsbronnen en niet op werkelijke verontreinigingen)
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