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APPENDIX B INVERS KALIBRERING AF DK-MODEL
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ABSTRACT: Anvendelse af DK-modellerne som et vaerktoj til analyse af Danmarks tilgengelige
drikkevandsressource er sterkt afhengig af, at modellerne er velkalibrerede. Med det formal at
forbedre modellernes evne til at reproducere grundvandsmagasinerne dynamik, er der udviklet en
invers kalibreringsprocedure, som ger det muligt at estimere de vigtigste grundvandsparametre ud
fra objektive kriterier. I dette notat beskrives resultaterne af invers kalibrering af DK-model Sen-
derjylland. Det illustreres, hvordan den inverse model kan anvendes dels til at identificere, hvilke
parametre der skal inkluderes i kalibreringsprocessen, dels til at optimere den opstillede model og
tilvejebringe estimater for modelparametrene. Pélideligheden af de estimerede parametre vurderes
bl.a. ud fra de beregnede usikkerhedsestimater. Generelt vurderes bade de estimerede parametre og
den resulterende overensstemmelse mellem observerede data og modelsimuleringer at vere til-
fredsstillende.

B.1  INDLEDNING

DK-modellerne for Fyn (Henriksen et al., 1997) og Sjelland (Henriksen et al., 1998) blev kalibre-
ret manuelt mod transiente observationer af hydraulisk trykniveau og vandlegbsafstremning. Det er
efterfolgende fundet enskeligt at anvende automatisk kalibrering af DK-modellerne, hovedsageligt
pga. felgende faktorer: (1) Manuel kalibrering med en ikke-stationaer model pa sterrelse med en
typisk DK-model kan vere en vanskelig og uoverskuelig opgave, (2) automatisk kalibrering er
forbundet med en mindre grad af subjektivitet, (3) automatisk kalibrering kan resultere i bedre
kalibreringsresultater og (4) hvis den automatiske kalibrering formuleres i en statistisk sammen-
hang vil der vaere mulighed for kvantificering af eksempelvis parameterusikkerhed og parameter-
korrelation.

I forbindelse med kalibrering af DK-model Senderjylland blev det derfor besluttet at udvikle en
automatisk (invers) optimeringsprocedure til MIKE SHE, der anvendes som hydrologisk model.
Som optimeringsalgoritme blev UCODE (Poeter and Hill, 1998) valgt. UCODE er et generelt
optimeringsverktaj, som er udviklet ved USGS i Denver, med det primare formal at kunne anven-
des til parameterestimation i forbindelse med grundvandsrelaterede problemstillinger.

Da ikke-stationzr modellering med MIKE SHE pa systemer svarende til en typisk DK-model
(dvs. problemstilling og antal numeriske celler) er forbundet med lange simuleringstider (af sterrel-
sesorden dage), er det vanskeligt at udfere invers modellering med den ikke-stationeere model. Det
er derfor besluttet at basere den inverse model pd en stationer version af MIKE SHE
(http://www.vandmodel.dk/balance.htm).

I det folgende beskrives kalibreringen af DK-model Senderjylland under anvendelse af invers
optimering. Ferst beskrives udvealgelsen af kalibreringsdata og vurderingen af datamaterialets
kvalitet. Dernaest fastsattes savel kvantitative som kvalitative kalibreringskriterier. Valg af kalibre-
ringsparametre gennemgas i afsnit 4, som efterfolges af en beskrivelse af den anvendte estima-
tionsmetode. Endelig presenteres resultaterne af estimationsprocessen bédde mht. de optimerede
parametre og overensstemmelsen mellem observationsdata og modelsimuleringer.
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B.2 OBSERVATIONSDATA

Til kalibreringen af den stationare model er der anvendt observationer af hydraulisk trykniveau og
median minimum. I det folgende beskrives udvelgelsen af data samt usikkerheden pa disse.

B.2.1 Hydraulisk trykniveau

De observerede trykniveaudata stammer fra Jupiter databasen, hvorfra observationer foretaget efter
1970 er anvendt. | de terrennaere beregningslag er der relativt mange data til radighed, og der er
derfor foretaget en reduktion af datagrundlaget efter folgende retningslinier: (1) Der inkluderes kun
data fra en boring pr. numerisk element, (2) i de tilfelde, hvor der er flere malinger til stede i en
boring, er der foretaget en aritmetrisk midling af data, (3) det tilstraebes at opnd en jevn fordeling
af observationsdata indenfor hvert enkelt beregningslag, og (4) observationsverdier, der afviger
markant fra det generelle trykniveaubillede i omradet, elimineres. Med det formal at identificere
afvigende malinger blev det observerede trykniveau for hvert beregningslag kontureret og punkt-
maélingernes veerdi blev pafert. Herved kunne “outliers” erkendes og forkastes som kalibreringsda-
ta.

Ovenstaende procedure resulterede i udvelgelse af 1221 observationsverdier fordelt pa de 16
beregningslag. Densiteten af data er storst i de ogverste beregningslag og falder signifikant med
dybden, se tabel 1. Der er séledes kun 6 observationer til rddighed i lag 16, som er beliggende
mellem kote —180 og —220 m. I figur 1 ses et eksempel pa fordelingen af observationsboringer
inkluderet i modelkalibreringen (fra beregningslag 3).

Der er ikke foretaget nogen vurdering af de observerede trykniveaudata mht., hvornér pé aret de
er mélt. Det antages imidlertid, at mélingerne er gennemfort jeevnt fordelt over aret (for alle borin-
gerne under €t) og at observationerne i middel repreesenterer en gennemsnitstilstand i reservoiret.

Da der anvendes en stationar model vil usikkerheden pa trykniveaudata pga. ikke-stationeere
effekter veere signifikant. Desuden vil der optreede male- og modelfejl (samlet benavnt observati-
onsfejl) som skyldes méleusikkerhed, ikke beskrevet variation i topografi, interpolation af beregnet
trykniveau, usikkerhed mht. den vertikale placering af filterseetning samt den numeriske repraesen-
tation af denne, og ikke modelleret geologisk heterogenitet. Tilsammen vurderes usikkerheden pa
trykniveaudata i omradet at variere fra 3 til 5 m (udtrykt ved standardafvigelsen). Den storste
usikkerhed er tillagt observationer fra de gverste beregningslag, dels pga. en markant effekt fra den
grove beskrivelse af topografien (1 x 1 km grid), dels pga. usikkerhed pa placering og indvindings-
grad fra terrennare markvandingsboringer.

Tabel 1 Antal observationer af hydraulisk trykniveau udvalgt til kalibrering fra hvert bereg-
ningslag. Standardafvigelsen pa de enkelte lags observationer er ogsa anfort.

Beregningslag Laggraenser (kote i m) Antal observationer | Standardafvigelse (m)
1 terreen — GVS 224 5
2 GVS - variabel 191 5
3 variabel - -10 177 5
4 -10 --20 207 5
5 -20 - -30 156 4
6 -30--40 94 4
7 -40 - -50 44 4
8 -50 - -60 20 3
9 -60 - -70 13 3
10 -70 - -80 13 3
11 -80 - -90 10 3
12 -90 - -100 12 3
13 -100 - -120 19 3
14 -120 - -140 16 3
15 -140 - -180 18 3
16 -180 - -220 6 3
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Figur 1 Placering af udvalgte boringer med filterscetning i beregningslag 3.

B.1.2 Vandlobsafstromning

Medianminimumsdata antages i nervaerende sammenhang at reprasentere stremningen gennem
den mettede zone til/fra vandleb. Medianminimumsvardierne kan dermed sammenlignes med
grundvandstilstremningen, der beregnes som Darcy-stromningen til/fra sger og vandleb i den
stationegere model.

Der er udvalgt 22 stationer, hvorfra medianminimum anvendes til kalibreringen, se figur 2 og
tabel 2. De udvalgte stationer, som alle er faste vandferingsstationer, fordeler sig relativt jevnt
indenfor modelomradet og reprasenterer et samlet oplandsareal pa 1953 km’. Medianminimums-
estimaterne bygger pa en tidsserie pa 20 ar (Senderjyllands Amt, 1996). Nogle af de udvalgte
stationer udger deloplande til storre oplande (f.eks. er station 38.08 delopland til station 38.01), og
det mé derfor forventes, at de pagaeldende vandferinger er korreleret. Korrelationen vurderes dog
ikke at vaere storre, end at samtlige data vil give vigtig information i kalibreringsprocessen.

Usikkerheden pa medianminimumsdata (samtlige fejl, som modellen ikke kan reproducere) er
fastlagt ud fra en analyse af (1) usikkerheden pé selve medianminimumsveardien, og (2) modellens
evne til at simulere oplande med forskellig karakteristika. Standard afvigelsen er for stationer med
vandforing storre end 1.0 m*/s vurderet til 10%, ved stationer med vandfering 0.1 — 1.0 m?/s til
20%, ved stationer med medianminimum pa 0.05 — 0.10 m’/s til 50%, og for stationer med en
vandforing pa mindre end 0.05 m?/s til 100%. Usikkerhedsvurderingen er baseret pa, at medianmi-
nimum er relativt darligt bestemt ved stationer med lille specifik vandfering, samt at DK-modellen
pga. gridsterrelsen pa 1 km x 1 km vil vaere bedre til at simulere afstremning fra store oplande i
forhold til sma oplande. I tabel 1 er den vurderede standardafvigelse angivet i kolonnen lengst til
hajre.
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Figur 2 Placering af stationer hvorfra medianminimumsdata er anvendt som kalibrerings-
grundlag. Vandlob inkluderet i modellen er fremhcevet med fed.

Tabel 2 Udvalgte vandforingsstationer og medianminimum for Sonderjyllands Amt (Sonderjyl-
lands Amt, 1996, og Ribe Amt, 1994).

Station nr. Stationsnavn Oprettelsesar Opland Med. min. Med. min. Standard afv.
(km?) (ls/km?) (Us) (Ils)
37.04 Taps A 1974 66 1.3 85 43
37.09 Sillerup Baek 1985 30 1.2 35 35
38.01 Ribe A 1933 680 5.0 3400 340
38.07 Gels A 1982 168 5.8 980 98
38.08 Gram A 1983 276 4.4 1210 121
38.11 Hjortvad A 1985 118 4.4 520 104
38.19 Ngrrea 1989 97 1.6 154 31
39.09 Brons A 1972 94 3.3 315 63
39.11 Rejsby A 1988 43 1.0 44 44
40.06 Brede A (opst.) 1959 290 34 1000 100
40.07 Lobaek 1983 96 2.2 210 42
40.10 Ny Havnebaek 1987 23 5.2 119 24
41.04 Slotsmgllea 1986 14 6.5 90 45
42.01 Arna 1962 103 4.5 455 91
42.14 Vida 1977 248 4.0 1000 100
42.16 Uge Baek 1979 45 6.9 310 62
4217 Senderup A 1979 45 3.8 170 34
42.23 Arna 1985 168 34 570 114
42.25 Reda 1985 53 1.9 100 20
42.29 Sgndera 1986 239 34 820 164
42.30 Terkesbal A 1986 41 3.7 153 31
42.31 Gejl A 1986 80 3.0 238 48
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B.3  KALIBRERINGSKRITERIER

I det folgende defineres sével kvantitative som kvalitative kriterier for kalibreringsresultatet. De
kvantitative kriterier formuleres ud fra normer, der pa forskellig made udtrykker den gennemsnitli-
ge afvigelse mellem data og model.

ME (mean error eller middelfejl) udtrykker den gennemsnitlige afvigelse mellem observeret og
simuleret tilstandsvariabel. I det folgende defineres ME béde for trykniveau og medianminimum.
For hydraulisk trykniveau fas

] n
MEh = - Z(hobs,i'hsim,i) (1)

n =1

hvor n er antallet af trykniveauobservationer. ME kan give et indtryk af, om der introduceres nogen
overordnet fejl i modelresultaterne, dvs. om f.eks. trykniveauet simuleres generelt for lavt eller
hejt. Hvis ME — 0, vil der globalt set ikke optreede systematiske fejl i modellen.

For grundvandstilstremningen anvendes den relative fejl, idet afvigelsen mellem observeret og
simuleret vandfering skaleres med den observerede vandfering. Middelfejlen kan hermed udtryk-

kes som
< Qabs J - Qsim J
;( Qobs,j ]

hvor m er antallet af medianminimumsdata (Qgps;j > 0).
RMS (root mean squared error eller middelvaerdien af kvadratafvigelsessummen) er det
kriterium, der oftest anvendes til at méle den opnaede overensstemmelse mellem data og model

1
ME, = -
¢ m

1 n
RMSh - \/7’1 Z(hob&i - h‘”"”'i )2 (3)
i=1

Denne norm beregner standardafvigelsen pa trykniveauresidualerne, og kan sammenlignes direkte
med den estimerede standardafvigelse pa observationsdata.
Tilsvarende defineres RMS-verdien for grundvandstilstremning som

2
RMSQ - i Z(QOZ’U_Q“’”/] %)

m Qabs J

idet den relative fejl igen er anvendt til at karakterisere overensstemmelsen mellem observeret og
simuleret grundvandstilstremning (Qopsj > 0).

SE (standard error, goodness of fit eller standardafvigelsen) er et direkte mal for modellens evne
til at reproducere de observerede data

j=1

2
bi n+m —w ..
SE — Z(l//obs,l Wszm,l} (5)

n+m-P 3 Sops.i

hvor w er tilstandsvariablen (trykniveau eller vandfering), s, ; er standardafvigelsen pa observati-
onsdata nr. i (hvormed residualerne veegtes), og P er antallet af kalibreringsparametre. I en regres-
sionsmeessig sammenhaeng angiver n + m — P antallet af frihedsgrader. Nar samtlige modelfejl er
elimineret og kun observationsfejl resterer, vil SE — 1. SE giver dermed et direkte mal for, hvor
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godt de observerede verdier (trykniveau og medianminimum under ét) simuleres i forhold til
usikkerheden pa observationerne.

I tabel 3 er der opfort kriterier for hhv. ME, RMS og SE. For ME er specificeret, at der maksi-
malt mé optreede en gennemsnitlig fejl pa 5% af den samlede trykniveauvariation indenfor omradet,
AH. Mht. RMS skal fejlen vere indenfor 10% af AH. SE ma maksimalt blive 2, hvilket svarer til, at
observationerne i gennemsnit simuleres indenfor to standardafvigelser.

Tabel 3 Kvantitative kriterier til kalibreringsresultatet. AH er den maksimale trykniveauforskel
i modelomradet.

Datatype ME RMS SE
Hydraulisk trykniveau, h 0.05-AH 0.1-AH >
Grundvandstilstrgmning, Q 0.1 0.3

Foruden de kvantitative krav opstillet ovenfor, skal felgende kvalitative kriterier vaere opfyldt:
(1) De estimerede parametre skal have realistiske verdier. I det efterfolgende afsnit 4 vil fysisk
plausible intervaller for kalibreringsparametrene blive opstilles. (2) Residualerne skal have en
fornuftigt rumlig fordeling. Selv om kriteriet for ME er opfyldt for omradet under ét, kan der
sagtens vare omrader, hvor modellen konsekvent simulerer for store eller smé vardier.

B4 UDVALGELSE AF KALIBRERINGSPARAMETRE

Den stationzre model inkluderer den mattede zone, drenvandsafstremning samt udveksling med
vandlegemer sadsom sger og vandleb. De inkluderede parametre er derfor begrenset til den horison-
tale og vertikale hydrauliske ledningsevne, vandlebslaekagekoefficient samt tidskonstant for dren-
vandsafstremning til vandleb og modelrande. Initielt er kun den hydrauliske ledningsevne distribu-
eret. Distribueringen er defineret af den geologiske model, som er tolket vha. fem bjergarter:
Smeltevandssand (ss), moraneler (ml), kvartssand (ks), glimmersand (gs) og glimmerler (gl). Den
geologiske tolkning er nermere beskrevet i Christensen et al. (2000), hvor resultaterne af en manu-
el grovkalibrering af et delomrade af Senderjylland ogsa kan findes.

Udvelgelsen af kalibreringsparametre baseres i nerverende sammenhang pa en sensitivitets-
analyse (Hill, 1998), hvor der foruden de fem hydrauliske ledningsevner indgar vandlebslekageko-
efficient og draenkoefficient. Ingen af de to sidstnavnte parametre er distribueret. Resultatet af
analysen ses i figur 3, hvor den sékaldte “composite scaled sensitivity” for hver parameter er angi-
vet. Composite scaled sensitivity er et mal for, hvor stor indflydelse en parameter har pa simulerin-
gen af observationsdata. En hej vaerdi angiver, at parameteren har stor betydning for simuleringsre-
sultatet, og det vil derfor veere hensigtsmaessigt at inkludere parameteren i estimationsprocessen.

Det ses af figur 3, at resultaterne er mest sensitive overfor de hydrauliske ledningsevner samt
vandlebslekagekoefficienten. Mht. den hydrauliske ledningsevne er sensitivitetsvaerdien udtryk for
den samlede effekt af den horisontale og vertikale ledningsevne, idet de to komposanter er koblet
sammen via en anisotropifaktor. Drankoefficienten har relativt ringe betydning for simuleringen af
trykniveaudata og grundvandstilstremning, hvilket er i overensstemmelse med forudsatningerne
for analysen.

Baseret pa resultaterne af sensitivitetsanalysen vaelges det at inkludere de fem hydrauliske led-
ningsevner samt vandlebslekagekoefticienten i kalibrering af modellen.

For at kunne vurdere, hvordan hhv. den horisontale og vertikale hydrauliske ledningsevne influ-
erer pa resultaterne, er der desuden foretaget en sensitivitetsanalyse pa hver komposant for de fem
geologiske enheder. Resultatet ses af figur 4. Det ses, at betydningen af den horisontale og vertikal
ledningsevne er meget forskellig for de fem enheder. For de sandede formationer (smeltevands-
sand, ss, og kvartssand, ks), er det stort set kun den horisontale ledningsevne, der har betydning,
mens den vertikale ledningsevne er den vigtigste komponent for de lerede formationer (morzneler,
ml, og glimmerler, gl). Mht. glimmersand (gs) er den horisontale komposant dominerede men den
vertikale komposant har ogsé en vis betydning for resultatet. Da det generelt kun er den ene kom-
posant, som har betydning for simuleringsresultatet, veelges det at estimere hver ledningsevne
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samlet (horisontal og vertikal ledningsevne simultant), idet der anvendes en anisotropifaktor
(KV/KH) pa 0.1 for alle geologiske enheder. Det skal imidlertid pointeres, at det i praksis er den
sensitive komposant af den hydrauliske ledningsevne, som estimeres. F.eks. vil den vertikale
ledningsevne for smeltevandssandet primaert blive bestemt af den horisontale ledningsevne (samt af
det specificerede anisotropiforhold) og sekundart af parameterens indflydelse pa overensstemmel-
sen mellem observationsdata og modelresultater.
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Figur 3 Beregnet "composite scaled sensitivity” for 7 parametre. K angiver hydraulisk led-
ningsevne. LK og DK er hhv. lekagekoefficient og dreenkoefficient.
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Figur 4 Sensitivitetsanalyse af hhv. horisontal (KH) og vertikal (KV) hydraulisk ledningsev-
ne for de fem definerede hydrogeologiske enheder.

De initielle parameterestimater er baseret pa grovkalibreringen udfert af Christensen et al.
(2000). Vardierne er angivet i tabel 4, hvor der ogsé er opfert estimater for, hvad der anses som
realistiske greenser for de enkelte parametres veerdi. De ansldede minimums- og maksimumsveerdi-
er for hydraulisk ledningsevne er fastsat pad baggrund af Harrar and Henriksen (1996) og PA-
LAEAUX (1999). Mht. vandlegbslakagekoefficienten har der i tidligere modelarbejder, hvor vand-
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udvekslingen mellem grundvandszonen og vandlgbene udelukkende beskrives ved lekagekoeffici-
enten (og ikke af egenskaberne for de geologiske lag, der graenser op til vandlebet), veret anvendt
leekagekoefficienter i omradet 107°-10° s (Dahl et al., 1998). Der er derfor specificeret relativt
bredde grenser for vandlebslakagekoefficienten.

Tabel 4 Initielle estimater for kalibreringsparametrene samt vurdering af rimelige minimums-
og maksimumsveerdier.

Parameter Initiel veerdi Minimum veerdi Maksimum veerdi
Kss (m/s) 5.10™ 5.10® 5.107
Kml (m/s) 5107 5.10® 5.10°
Kks (m/s) 1103 1.10™ 1.107
Kgs (m/s) 5.10° 5.10° 5.10™
Kgl (m/s) 1.10° 1.10°° 1.10”7
LK (s 5107 5.10° 5.10°

B.5 KALIBRERINGSPROCEDURE

B.5.1 Opscetning af stationcer model

Da der anvendes en stationer model, har det vaeret nadvendigt at reducere den beregnede nettoned-
ber betydeligt, da den stationaere model ikke inkluderer effekter som overfladevandsafstremning,
interflow og drenvandsafledning som folge af kraftige regnhandelser. Baseret pa en analyse af
medianminimumsafstremning for hele Senderjylland er det fundet, at den arlige nettonedber skal
multipliceres med en faktor 0.3 for at opnd overensstemmelse mellem input til og output fra model-
len (grundvandsindvinding samt udstremning til seer, vandleb og havet).

Det er valgt at anvende aret 1990 til kalibreringskerslerne. Modellen keres derfor med pavirk-
ninger (nettonedber samt grundvandsindvinding) svarende til, hvad der i middel er geldende for
1990. Da 1990 i hydrologisk sammenhaeng var et relativt gennemsnitligt ar, forventes det at repree-
sentere middeltilstanden i omradet acceptabelt.

B.5.2 Invers metode

UCODE er baseret pa vegtede mindste kvadraters metode, og lokaliseringen af den optimale
model foretages vha. en modificeret Gauss-Newton metode. UCODE estimerer kalibreringspara-
metrene iterativt, med det formal at minimere sterrelsen af objektiv funktionen G, der i nervaerende
sammenheng kan opskrives som:

2 2
n(h, —h. . " -0
G — Z( obs i sim,i \J + Z{Qabs,j Qszm,] J (6)
i=1 Jj=1

Spi S0,

hvor n er antallet af trykniveauobservationer, hosi 0g hgimi er hhv. den i’te observationsvaerdi og
tilsvarende simulerede veerdi af trykniveauet, sy ; er standardafvigelsen pa den i’te trykniveauobser-
vation, m er antallet af medianminimumsvardier, Qo €r den j’te medianminimumsvaerdi 0g Qgim
er den tilsvarende simulerede vaerdi, og sq; er standardafvigelsen pa den j’te medianminimumsvaer-
di. Sterrelsen af standardafvigelserne s, og sq kan findes 1 hhv. tabel 1 og 2.

De simulerede trykniveauvardier, hgn i, beregnes ved linear interpolation mellem de fire node-
punkter nermest koordinaterne for observationsboringen. Til dette formal benyttes programmet
GridGym (Hansen, 1997). Det simulerede flow, Qmj, beregnes vha. MIKE SHE output retrievel
programmet mshe or, der beregner den samlede grundvandsstremning til/fra vandlebet opstroms
den aktuelle vandferingsstation (Q-station i MIKE SHE-terminologi).

Det er valgt at afslutte optimeringen, nar der er foretaget N;; = 2P inverse iterationer, hvor P er
antallet af kalibreringsparametre. I praksis har det vist sig, at reduktionen i objektiv funktionens
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storrelse er minimal, nar antallet af iterationer naermer sig 2P. Da der kan optreede undtagelser fra
denne regel, undersgges udviklingen af objektiv funktionen konsekvent, nér optimeringen er afslut-
tet. Hvis G konvergerer asymptotisk mod en konstant vaerdi, betragtes optimeringsprocessen som
vaerende afsluttet.

Den samlede tid, det kreever at gennemfore en invers simulering, kan vurderes pa folgende ma-
de: Der skal foretages P+1 modeleksekveringer pr. invers iteration. MIKE SHE eksekveres derfor i
alt Nys = Ny(P+1) + 2P gange, hvor de sidste 2P eksekveringer udferes med det forméal at beregne
bl.a. usikkerhed pa de optimerede parametre. Ved anvendelse af eksempelvis 8 kalibreringspara-
metre skal MIKE SHE eksekveres Nys = 160 gange for at fuldfere optimeringen. Da simuleringsti-
den (ved anvendelse af en almindelig Pentium computer) for det aktuelle modelomrade er pa
mellem 5 og 30 minutter (athaenger af parametrenes vardi), tager det typisk et til to degn at gen-
nemfore en invers simulering.

Béde den hydrauliske ledningsevne og vandlebslekagekoefficienten er log-transformeret, nar
optimeringen gennemferes. Herved opnas, at alle kalibreringsparametre har samme sterrelsesorden
til trods for at de fysiske veerdier varierer over mange dekader.

B.5.3 Zndringer af kalibreringsmodel

Initielt blev modellen kalibreret med anvendelse af en homogen verdi af lakagekoefficienten for
samtlige vandleb. Det var imidlertid ikke muligt at opné et tilfredsstillende resultat med denne
antagelse, og det var derfor nedvendigt at distribuere vandlabslaekagekoefficienten. Distribueringen
af leekagekoefficienten er baseret pa bjergartsfordelingen angivet pa jordartskortet for omréadet.
Vandleb beliggende i den sydvestlige del af Senderjylland er generelt lokaliseret i hejpermeable
sedimenter (smelte- og ferskvandsaflejringer), mens vandleb beliggende i den estlige del (samtlige
vandlegb som munder ud pa den @stjyske kyst) og den centrale del af det nordlige modelomrade er
lokaliseret i lavpermeable materialer (moreneler). Det blev p4d denne baggrund valgt at arbejde
videre med to laekagekoefficienter, én hver for omrader karakteriseret ved hhv. sand/grus-
sedimenter (LKhgj) og lersedimenter (LKlav).

Randbetingelsen i det nordestlige hjerne af modelomrédet blev under kalibreringsprocessen
@ndret fra nul-gradient til fastholdt trykniveau. Nul-gradient randen gav anledning til overestima-
tion af trykniveauet taet pa randen, hvilket skyldes, at gradienten pa det hydrauliske trykniveau her
er rettet ud af modelomradet. Problemet blev afhjulpet ved i stedet at anvende en fastholdt tryk-
randbetingelse, hvor trykniveauet i randelementerne blev fastlagt ud fra interpolation af trykni-
veauobservationer fra Jupiter databasen.

B.6 KALIBRERINGSRESULTAT

B.6.1 Parameterestimater

Optimeringen af modellen resulterede i parameterestimaterne vist i tabel 5, hvor lineere 95%-
konfidensintervaller (Hill, 1998) ogsé er opfert. De optimerede parametre er generelt beheaftet med
en relativ lille usikkerhed. Den hydrauliske ledningsevne for kvartssand er dog en undtagelse, idet
denne parameter kan variere neesten en dekade indenfor konfidensintervallet. Den relativt store
usikkerhed ses illustreret i figur 5, hvor der foruden parameterestimater med tilherende usikkerhed
ogsé er plottet de initielle parametervardier og de fysisk plausible graenser for hver parameter (se
tabel 4). Igen ses den hydrauliske ledningsevne for kvartssand at afvige fra det generelle billede,
idet den estimerede veerdi falder udenfor det vurderede realistiske interval. Bade det brede konfi-
densinterval og det lave estimat af ledningsevnen indikerer, at palideligheden af estimatet for
kvartssandets ledningsevne er ringe. Det kan skyldes problemer med parametriseringen, lav model-
sensitivitet overfor parameteren, manglende eller fejlbehaftede trykniveauobservationer fra omra-
der, hvor bjergarten optraeder, m.m. Der er ikke foretaget en detaljeret analyse af problemet for
nervarende.
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Tabel 5 Resultater fra den inverse optimering: Parameterestimater, 95% konfidensinterval (K.1.),
samt maksimal parameterkorrelation. Enheden for hydraulisk ledningsevne (KH) og leekagekoeffi-

cient (LK) er hhv. m/s og s”'.

Parameter nr. 1 2 3 4 5 6 7
Parameternavn KHss KHmI KHks KHgs KHgl LKlav LKhgj
Bvre 95% K.I. 2.2.10* 2.8110° 1.0-10™ 2.610* 9.3.10 2.9107 1.5.10°
Estimat 1.9-10™ 1.9-10° 3.7-10° 1.3-10™ 4810 1.9-107 1.1-10°®
Nedre 95% K.I. 1.7-10™ 1.3-10° 1.410° 7.910° 2.510% 1.2-107 8.310”
Maks. korrelation -0.57 -0.57 -0.51 -0.51 -0.31 -0.14 -0.08
(med param. nr.) (#2) #1) (#4) (#3) (#2) (#2) (#4)
Parameterestimater med 95% konfidensinterval
1.E-02
1.E-03 1 X
3% X =
° T 1E04 ] ¢
7z - 'f X
% 8 1.E-05
& - - - -
c
38 1.E06- : ; 4
(23] X
€8 1.E-07 :
£% - 7 X
3 |
1.E-08 — —
1.E-09
Kss Kml Kks Kgs Kgl LKlav LKhgj
Parameter
X Initielle veerdier ¢ Optimerede veerdier med konfidensinterval == Realistiske min. og maks. graenser

Figur 5 Initielle parameterveerdier anvendet i optimeringen, parameterestimater, konfidensin-
tervaller og realistiske greenser for parametrene.

Problemet med urealistiske parameterestimater kan athjelpes, hvis objektiv funktionen udvides
med en sakaldt “penalty function”, hvor afgivelsen mellem et a priori estimatet af parameteren og
optimeringsrutinens parameterestimat adderes til de andre residualer. Det kan imidlertid veere
vanskeligt at bestemme en hensigtsmeessige a priori vaerdi (bl.a. pga. skalaeffekter), og samtidig vil
denne fremgangsméde resultere i en dérligere overensstemmelse mellem observeret og simuleret
tilstandsvariabel. Metoden er derfor ikke anvendt i det aktuelle tilfeelde.

For de ovrige parametre gelder generelt, at deres vaerdi @ndrer sig i forhold til det initielle esti-
mat, samt at bade storrelsen af konfidensintervallet og parameterestimatets absolutte veerdi indike-
rer troveerdige resultater. Det ses af tabel 5, at den maksimale korrelation mellem to parametre er pa
—0.57 (mellem den hydrauliske ledningsevne for smeltevandssand og moraneler), hvilket viser, at
parameterkorrelation ikke er noget problem for modellen.

B.6.2 Kalibreringsresultat

Optimeringsresultatet malt i overensstemmelse mellem observerede og simulerede veardier af
trykniveau og vandfering blev: G (lign. 6) = 1760; SE (lign. 5) = 1.19; R* = 0.92. Resultatet opfyl-
der kalibreringskriteriet pa SE < 2, og det overordnede simuleringsresultat er derfor acceptabelt.
Det er imidlertid ikke muligt pa baggrund af ovenstdende mal at vurdere, hvordan hhv. hydraulisk
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trykniveau og grundvandstilstremning simuleres. I tabel 6 er overensstemmelsen for de to til-
standsvariable opfert. I det efterfolgende foretages en vurdering af de respektive simuleringsresul-
tater, ligesom den rumlige fordeling af residualerne for de to tilstandsvariable er analyseres.

Tabel 6 Overensstemmelse mellem observeret og simuleret trykniveau og grundvandstilstrom-
ning.

Variabel ME RMS ME/AH RMS/AH
Hydraulisk trykniveau, h -04m 52m -0.6% 7%
Grundvandstilstrgmning, Q 17% 57% - -

B.6.3 Hydraulisk trykniveau

Kalibreringsresultatet for hhv. hydraulisk trykniveau og grundvandstilstremning fremgar af tabel 6.
Trykniveauet simuleres i gennemsnit en anelse for hajt (40 cm), men i forhold til trykniveauvaria-
tionen i omradet (AH = 70 m), er den samlede fejl stort set elimineret. Spredningen pa det simule-
rede trykniveau i forhold til det observerede er (udtrykt ved RMS-verdien) pa 5.2 m. Da forholdet
RMS/AH er pa 7% og derved mindre end kalibreringskriteriet pd 10%, vurderes pracisionen at
vaere acceptabel.

I figur 6 ses hhv. RMS-vardien og RMS-vardien skaleret med standardafvigelsen pa trykni-
veauobservationerne (vaegtet RMS-verdi) for hvert af de 16 beregningslag. RMS-vardien for
beregningslag 1 skiller sig ud fra de ovrige, idet der her opnds en verdi pd nesten 8§ m. Denne store
spredning skyldes, at beregningslag 1 specielt i den estlige del af Senderjylland er meget tyk (over
30 m, Christensen et al., 2000). Selv hvis hejtliggende sekundare magasiner er beskrevet af den
geologiske model, vil det pga. midlingen over den samlede lagtykkelse ikke vaere muligt at beskri-
ve sadanne magasiner med efterfolgende simulering af for lavt trykniveau. Problemet kan ses pa
figur 7, der viser observeret mod simuleret trykniveau. Der ses at vare en relativ darlig overens-
stemmelse for lag 1, hvor trykniveauet generelt underestimeres, specielt for hgje trykniveauvaerdi-
er. For de gvrige beregningslag er bade fordelingen af RMS-vardierne (figur 6) og overensstem-
melsen mellem simuleret og observeret trykniveau (figur 7) acceptabel.

Hvis de vaegtede afgivelser betragtes, fremtreeder den darlige simulering af trykniveauet i be-
regningslag 1 mindre markant, da trykniveauobservationerne i lag 1 er tillagt en relativ stor usik-
kerhed (se tabel 1). Bdde de vaegtede RMS-vaerdier (figur 6) og de vaegtede residualer (figur 8)
udviser en forholdsvis paen fordeling som funktion af hhv. beregningslag og simuleret trykniveau.
Residualerne i figur 8 ses at fordele sig ligeligt omkring 0.0, og deres sterrelse er uathaengige af det
simulerede trykniveau. Desuden ses starstedelen af de vaegtede residualer at ligge i intervallet + 2
og kun f& veerdier falder udenfor + 4. Statistisk set er der derfor ikke grund til at reformulere den
anvendte model.

Den rumlige fordeling af residualerne er generelt ogsa rimelig. Som eksempel er residualerne
for beregningslag 5 vist i figur 9. I den estligste del af modelomradet (pa Als) ses en tendens til
systematisk underestimation af trykniveauet, mens der i det gvrige omréde er en acceptabel forde-
ling af residualerne.
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Simuleringsresultat for beregningslag

8.0 3.0

RMS-vardi (m)
Vaegtet RMS-vardi

0.0 T ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ ‘ 0.0
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Beregningslag

‘ __e--RMS — e Veegtet RMS

Figur 6 RMS-veerdi for de enkelte beregningslag og RMS-veerdi normeret med standardafvigel-
se for det pageeldende beregningslag (se tabel 2).
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Figur 7 Scatterplot af observeret trykniveau mod simuleret trykniveau.
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Figur 8 Residualplot af veegtede afvigelser mellem observeret og simuleret hydraulisk trykni-
veau mod simuleret trvkniveau.
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Figur 9 Residualer (hyps — hsin,) 1 beregningslag 5.
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B.6.4 Grundvandstilstromning til vandleb

Grundvandstilstremningen til vandlebene underestimeres i gennemsnit 17% (tabel 6) og sprednin-
gen pa den relative afvigelse mellem observeret og simuleret grundvandstilstremning er 57%.
Dermed er kriteriet for bade ME og RMS overskredet med nasten en faktor to. Det kan muligvis
skyldes, at der er stillet for skrappe krav til simulering af grundvandstilstremning. Det er forholds-
vist vanskeligt at opstille kvantitative kalibreringskriterier for grundvandstilstremningen, dels fordi
der mangler erfaringsvardier pa omradet, dels fordi medianminimum kan variere over flere deka-
der (i nzrverende tilfeelde fra 35 til 3400 1/s). Der vurderes imidlertid, at de opstillede kalibre-
ringskrav er fysisk realistiske.

De relativt store ME- og RMS-vardier afspejler til dels, at de 22 medianminimumsverdier ud-
gor en meget lille del af det samlede datasaet pa 1243 observationsvardier. Desuden kan optime-
ringsalgoritmen ikke skelne mellem forskellige datatyper sisom hydraulisk trykniveau og grund-
vandstilstremning, og vil derfor sege en losning, der eksempelvis resulterer i en samlet ME teet pa
0.0, uanset om resultatet indebarer en overestimation af trykniveauet og underestimation af grund-
vandstilstremningen (som det er tilfaeldet her).

Der simuleres generelt for lav grundvandstilstremning til vandlebene (jf. ME = 17%). For stati-
on 42.25 simuleres der desuden en beskeden udstremning fra vandlebet til grundvandsmagasinet.
Begge resultater kan til en vis grad tilskrives simuleringen af for lave trykniveauer i de tilgreensen-
de magasiner. Som vist i afsnit 6.3 simuleres trykniveauet i beregningslag 1, hvor de fleste vandleb
er lokaliseret, relativt dérligt, og det far indflydelse pd simulering af grundvandstilstremningen til
vandlebene.

Fordelingen af den relative afvigelse for hver vandferingsstation ses pa figur 10. Specielt for
station 37.04 og 42.25 optreeder der store afvigelser (> 100%). Den observerede vandfering er
imidlertid forholdsvis lav for begge stationer, se tabel 2 og figur 11, og det er derfor ikke overra-
skende, at modellen har sveaert ved at reproducere grundvandstilstremningen med hgj praecision. For
stationerne med sterst opland og vandfering (38.01, 38.08, 40.06, 42.14) ses en rimelig overens-
stemmelse mellem observeret og simuleret grundvandstilstremning. Modellen er altsé i stand til at
reproducere den samlede grundvandsstremning til vandlebene acceptabelt.

Relativ afvigelse pa grundvandstilstremning
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Figur 10 Relativ afvigelse pa grundvandstilstromning for de 22 vandforingsstationer, hvor
medianminimumsveerdier er anvendt i kalibreringen.
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En mere detaljeret distribuering af vandlebslekagekoefficienten vil sandsynligvis resultere i en
bedre simulering af grundvandstilstremningen. Det er imidlertid usikkert pa hvilket grundlag
distribueringen i givet fald skal foretages. Det ligger udenfor rammerne af dette arbejde at gennem-
fore en analyse af den karakter, og der er derfor ikke fortaget en yderligere distribuering af parame-
teren.

Observeret og simuleret grundvandstilstremning
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Figur 11 Observeret (0) og simuleret (R) grundvandstilstromning ved de 22 vandforingsstati-
oner.

B.7 KONKLUSION

En invers procedure baseret pa en stationaer version af MIKE SHE og optimeringsprogrammet
UCODE er udviklet og afprevet i forbindelse med kalibrering af DK-model Senderjylland. Arbej-
det viser, at det er muligt at udfere invers kalibrering af den regionale Danmarksmodel. Distribue-
rede fordelinger af hydraulisk ledningsevne og vandlebslakagekoefficient er estimeret pa baggrund
af observationer af hydraulisk trykniveau og medianminimumsvandfering.

Den inverse kode er forst anvendt til identifikation af modelfelsomme parametre, og denne
information er benyttet til udvelge parametre, der skal inkluderes i optimeringen (kalibreringspa-
rametre). Efterfolgende er den inverse model anvendt til estimation af kalibreringsparametrene,
som bestod af fem hydrauliske ledningsevner og to vandlebslaekagekoefficienter.

Den inverse lasning er generelt tilfredsstillende bdde mht. parameterestimater og simuleringsre-
sultater. For seks ud af syv parametre bestemmes der realistiske parameterestimater med relativ
lille usikkerhed. Den resulterende overensstemmelse mellem observeret og simuleret hydraulisk
trykniveau er for sterstedelen af grundvandsmagasinerne tilfredsstillende og opfylder de opstillede
kalibreringskriterier uden problemer.

Der er identificeret to problemer med den fundne losning: (1) Estimatet af hydraulisk lednings-
evne for en af de definerede geologiske enheder (kvartssand) falder udenfor, hvad der er vurderet
som varende et realistisk interval. Desuden er usikkerheden pa denne parameter betydelig. (2) Pga.
numeriske hensyn er modellens gverste beregningslag stedvist meget tyk, hvilket giver anlednings
til midling af forskellige geologiske enheders hydrauliske egenskaber. Den dérlige oplesning af de
terrennare jordlag resulterer efterfolgende i en relativ darlig overensstemmelse mellem observeret
og simuleret hydraulisk trykniveau i det gverste beregningslag. Problemet pavirker ogsa simulerin-
gen af grundvandstilstremning til vandlebene, idet en utilfredsstillende beskrivelse af trykniveau-
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fordelingen i de magasiner, hvor vandlebene er lokaliseret, resulterer i en ringe beskrivelse af
grundvandsstremning til/fra vandlebene. Der er derfor ikke opnéet resultater mht. grundvandstil-
stromningen til vandlebene som opfylder kalibreringskriterierne. Det vurderes alligevel, at resulta-
tet er acceptabelt pa dette trin 1 udviklingen af modellen, som efterfolgende vil omfatte en manuel
ikke-stationer kalibrering af modellen, hvor primeart magasinkoefficienter og draenvandskoeffici-
enter skal estimeres.
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