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Zusammenfassung

C. Clauser, H. Deetjen, A. Hartmann, F. Héhne, V. Rath, W. Riihaak, R. Schellschmidt,
A. Zschocke

Erkennen und Quantifizieren von Stromung: Eine geothermische Rasteranaly-
se zur Klassifizierung des tiefen Untergrundes in Deutschland hinsichtlich sei-
ner Eighung zur Endlagerung radioaktiver Stoffe

Stichworte: Advektion, Bohrlochtemperatur, Grundwasserstromung, Petrophysik, Modellie-
rung, Parameterschatzung

Die im Rahmen dieses Projekts erzielten Ergebnisse demonstrieren beeindruckend das gro-
Re Potenzial der geothermischen Methode (1) fir die Ausweisung von Gebieten mit signifi-
kanter Durchstromung tiefer Gesteinsschichten sowie (2) fiir die Quantifizierung des Betrags
und der Richtung solcher Strdomungen.

Die in diesem Projekt verfolgte Methode beruht auf der Identifikation stromungsbedingter
Anomalien im Temperaturfeld des Untergrundes, welche nicht durch Warmeleitung oder pa-
laoklimatische Variationen hervorgerufen sind. Es war moglich, sowohl die palaoklimatischen
Effekte korrekt zu erfassen, wie auch die durch Warmeleitung bedingte Verteilung der Tem-
peratur mit ausreichender Genauigkeit zu bestimmen.

Zu diesem Zweck wurde flr das auf Grund von Anzahl, Qualitat und Verteilung von Daten
als geeignet qualifizierte Untersuchungsgebiet ,Westliche Molasse” ein ausschlieBlich auf
Warmeleitung beruhendes Referenzmodell auf Basis der bekannten geologischen Strukturin-
formation aufgebaut. Die Zuordnung thermophysikalischer Parameter wurde auf Grundlage
eigener Messungen an Bohrkernen, Rekonstruktionen aus geophysikalischen Logs und pub-
lizierter Daten vorgenommen. Die Ergebnisse belegen zwei deutlich voneinander abgrenzba-
re Gebiete positiver und negativer Temperaturanomalien, welche durch Stromungssysteme
im Untergrund bedingt sind und mit bekannten geologischen Strukturen korrelieren.

Quantitative Aussagen uber die vorhandenen Stromungen wurden durch eine Abschatzung
der vertikalen Filtrationsgeschwindigkeit mit Hilfe einer Pécletzahl-Analyse erzielt. Unter
glnstigen Bedingungen kdnnen mit dieser Methode Strdmungen ab einer vertikalen Filtrati-
onsgeschwindigkeit von 1 mm/a nachgewiesen werden. Die thermische Wirkung horizontaler
Strdmungen ist deutlich geringer. Dennoch konnten fir zwei der wichtigsten bekannten Aqui-
fere des Untersuchungsgebiets horizontale Filtrationsgeschwindigkeiten von einigen 10 m/a
ermittelt werden, die auch mit direkten hydraulischen Testergebnissen im Einklang stehen.

Selbst bei nichtoptimalen Bedingungen hinsichtlich Anzahl, Verteilung und Qualitat der ver-
wendeten Daten wurden die Projektziele erreicht. Die Laufzeit des Projekts von 12 Jahren
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setzte eine harte Randbedingung flr die Realisierung moglicher und wiinschenswerter me-
thodischer Fortentwicklungen und Verfeinerungen. Trotzdem wurden auch in dieser Hinsicht
bei der Inversion des Paldoklimas deutliche Fortschritte erzielt. Es ist heute bereits deutlich
erkennbar, welche Verbesserungen in der Trennscharfe und Genauigkeit der Aussagen zum
Stromungsfeld durch eine konsequente Fortfiihrung des begonnenen Forschungsprogramms
erzielt werden konnen. Im Lichte der konkreten Zielstellung handelt es sich hierbei um an-
gewandte Grundlagenforschung im besten Sinne des Wortes.

12
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Einleitung

Im Jahr 1999 wurde im Bundesministerium fir Umwelt, Naturschutz und Reaktorsicherheit
(BMU) der Arbeitskreis Auswahlverfahren Endlagerstandorte (AKEnd) eingerichtet. Der Ar-
beitskreis hat die Aufgabe Kriterien zu entwickeln, die geeignet sind potentielle Standorte flr
die Errichtung eines Endlagers flir radioaktive Abfalle im geologischen Untergrund auszu-
wahlen. Derartige Kriterien mussen auf ihre Anwendbarkeit in der Praxis Uberprift werden.
Auswahlkriterien, fur die keine geeigneten Suchmethoden existieren sind ungeeignet. Aus
diesem Grunde ist es notwendig Kriterien durch spezielle Untersuchungen auf ihre Tauglich-
keit zu Uberprifen.

Mit den hier beschriebenen Untersuchungen sollen im Auftrag des Bundesamts fir Strahlen-
schutz Regionen mit solchen thermischen Anomalien identifiziert werden, die durch Wasser-
stromung im Untergrund verursacht und somit nicht geeignet fir Endlagerstandorte sind. Die
Ergebnisse dieser Untersuchungen finden Eingang in die Arbeiten des Arbeitskreises Aus-
wahlverfahren Endlagerstandorte.

Im Rahmen des hier behandelten Projekts wurden seit dem 1. Juli 2000 zwei Berichte vorge-
legt. Der 1. Zwischenbericht (Detailkonzept, Oktober 2000) stellte die urspriingliche Konzep-
tion der Arbeiten vor. Die umfassende Untersuchung der vorhandenen Temperaturdaten in
Hinsicht auf Qualitat und rdumliche Dichte, welche zu einem Vorschlag geeigneter Testge-
biete gefiihrt haben, wurde durch die Vorlage des 2. Zwischenberichts (Auswahl des Gebiets
fur die Detailstudie, 5. Marz 2001) abgeschlossen. Auf Wunsch des Auftraggebers wurde die
vorgesehene Detailuntersuchung im westlichen Molassebecken durchgefiihrt.

Der hiermit vorgelegte vorlaufige Endbericht beschreibt den Stand der Arbeiten zum 31. De-
zember 2001. In den folgenden Abschnitten 1 und 2 werden die Resultate der jeweiligen
Zwischenberichte zusammengefasst und im Licht der Projekterfahrung neu bewertet. Ab-
schnitt 3 gibt den aktuellen Stand der Detailuntersuchung in der westlichen Molasse wieder
und endet mit einem Ausblick auf die notwendigen Arbeiten in einem Folgeprojekt.
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1. Detailkonzept der Untersuchungen

Die zentrale Aufgabenstellung der in diesem Projekt entwickelten Methode ist die Bestim-
mung von Grundwassergeschwindigkeiten im tiefen Untergrund mit der geothermischen Me-
thode. Dies erfordert die genaue und robuste Bestimmung und Quantifizierung der physikali-
schen Effekte, welche die Temperaturverteilung im Untergrund bestimmen. Dies sind die
normalerweise dominante stationdre Warmeleitung, das Eindringen von zeitabhéngigen An-
derungen der Oberflachentemperatur (Paldoklima) und der Transport von Warme durch
Stromung, welche das eigentliche Ziel unserer Untersuchungen ist. Dabei muss ausge-
schlossen werden, dass einer dieser Effekte falschlich als Wirkung eines der anderen inter-
pretiert wird.

Im einfachsten thermischen Modell besteht die obere Erdkruste aus einem homogenen Ma-
terial, welches einem konstanten Warmestrom an der Unterkante ausgesetzt ist und eine
konstante Temperatur an der Erdoberflache besitzt. In diesem Falle ergibt sich eine lineare
Zunahme der Temperatur mit der Tiefe. In der Praxis wird tatsachlich eine Temperaturzu-
nahme in Bohrungen gemessen, die dieses einfache Modell generell bestatigt. Allerdings
werden die Messungen durch verschiedene Einflusse modifiziert, deren Trennung eines der
Hauptprobleme der geothermischen Modellbildung ist und die in Abb. 1.1 von unten nach
oben skizziert sind:

Inhomogenitaten/Anisotropie/Warmeproduktion. Eine horizontale Schichtung mit Gestei-
nen unterschiedlicher Warmeleitfahigkeiten ist ein Beispiel fir eine eindimensionale Inhomo-
genitat. Diese fihrt dazu, dass die gemessenen Temperaturlogs nur noch stlickweise linear
sind. Der Warmefluss andert sich dadurch jedoch nicht. Zwei- und dreidimensionale Inhomo-
genitaten werden zum Beispiel durch topographische Effekte oder Kliifte erzeugt. Diese kon-
nen zu einer Brechung des ansonsten vertikalen Warmestroms fihren. Ahnliche verzerrende
Effekte bewirken das Vorhandensein von Gesteinen mit anisotroper Warmeleitfahigkeit (Sa-
fanda, 1996) und eine Variation der radioaktiven Warmeproduktion.

Instationire Diffusion. Anderungen der mittleren Temperatur an der Erdoberflache diffun-
dieren als instationares Temperatursignal in den Untergrund. Solche ,pleistozanen finger
prints“ kébnnen zum Beispiel im Zusammenhang mit der letzten Eiszeit nachgewiesen werden
(Clauser et al., 1997). Aber auch rezentere Klimaanderungen werden in flacheren Bohrun-
gen beobachtet.

Advektion von Warme. Schliel3lich wird das gemessene Temperatursignal ebenfalls durch
tiefe Grundwasserstromungen modifiziert. Die thermische Signatur dieses Effekts hangt da-
bei von der Art der Advektion ab (groflrdumig oder entlang von Schwachezonen, vertikal
oder lateral). Dieser in der konventionellen Geothermik als Storsignal aufgefasste advektive
Effekt ist in diesem Projekt das primare Ziel der Untersuchungen.
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Die Datenbasis fir die Untersuchungen bilden in Bohrungen gemessene Temperaturdaten
und Messungen thermischer Gesteinseigenschaften an Bohrkernen. Prinzipiell bestehen
abhangig von Art und Zahl der vorhandenen Messdaten zwei Méglichkeiten:

thermische &4 Temperatur = \Varmestrom-
Gesteins- dichte
eigenschaften T q
2> 2> 2> Advektion
7 Stromung z
TAT q
2> o> 2> instationare
: Diffusion
Palaoklima L
q
stationéare
il i Diffusion
Schichtung 2
4 Auswertung=p Interpretation

Abb. 1.1: Strategie der in diesem Projekt durchgefiihrten Untersuchungen.

Sind die physikalischen Parameter (Eigenschaften des Gesteins, Warmequellen) und Rand-
bedingungen bekannt, kann durch eine Modellierung die Temperaturantwort berechnet und
mit den Daten verglichen werden (Vorwartsrechnung). Diese Mdglichkeit wird jedoch da-
durch eingeschrankt, dass oft nicht alle nétigen Parameter bekannt sind.

Ein moglicher Ausweg besteht darin, zumindest eine Teilmenge der Parameter aus den Da-
ten durch Inversion (d. h. durch iterative optimale Anpassung) zu erschlieBen. Ublicherweise
wird hier das meist nichtlineare Problem lokal durch eine Linearisierung angenahert, die nur
in einer kleinen Umgebung des Modells gilt. Fir diesen Ansatz existiert eine ausgearbeitete
Fehlertheorie (z. B. Tarantola, 1987). Eine derartige Inversion hat gegenlber einer wieder-
holten Vorwartsrechnung den Vorteil einer wesentlich héheren Effizienz, der Reproduzier-
barkeit und der Mdglichkeit einer Schatzung der Modellfehler. Insbesondere kénnen auch im
nichtlinearen Bereich mit Hilfe sog. Monte-Carlo-Verfahren a posteriori Fehler, d.h. nach der
Inversion der ermittelten GrélRen bestimmt werden (z. B. Mosegaard & Tarantola, 1995;
Sambridge, 1999a,b; Jokinen & Kukkonen, 2000).

Daher sollen - wo immer moglich — inverse Verfahren eingesetzt werden. In Hinsicht auf
thermische Probleme existieren verschiedene Inversionsverfahren, die sich durch Parame-
terwahl und Modellannahmen unterscheiden (z. B. Vasseur et al., 1985; Lehmann et al.
1998, Woodbury & Ulrych, 2000).
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Aber nicht immer ist eine Inversion einsetzbar: Bei komplexen Problemen, insbesondere in
multidimensionalen, zeitabhangigen Modellen ist es aber oft nur mdglich, wiederholt das
Vorwartsproblem zu lI6sen. Dabei werden die relevanten Modellparameter vom Interpreten
festgelegt und synthetische Daten berechnet. AnschlieRend werden reale und synthetische
Werte verglichen, und das Modell unter Berlicksichtigung der vorhandenen Randinformatio-
nen verbessert.

Die Diffusion palaoklimatischer Signale auf der Basis bekannter Temperaturdaten in den
Untergrund wurde zum Beispiel von Mundry (1974) und Clauser (1984) behandelt. Hierbei
handelt es sich um eindimensionale, lineare Modelle, die im folgenden durch Inversions-
schemata erganzt wurden (Mareschal & Beltrami, 1991; Beck et al., 1992; Shen & Beck,
1992). Weiterentwicklungen dieser Methode beinhalten die gemeinsame Auswertung von
Messungen, die in zeitlichen Abstdnden gewonnen wurden (Beltrami, 1995). Da die Korrela-
tionslange des regionalen Klimas groRer als 500 km angenommen werden kann (Hansen &
Lebedeff, 1987), kbnnen unter Umstanden auch mehrere Bohrungen aus dem gleichen Ge-
biet gemeinsam ausgewertet werden (Clauser & Mareschal, 1995). Paldoklimatische Signa-
turen sind in zahlreichen regionalen Studien aus Bohrlochtemperaturen extrahiert worden (z.
B. Beck, 1992, Correira & Safanda, 1999). In den Temperatur-Logs der Kontinentalen Tief-
bohrung wurde das Ende der letzten Eiszeit in 1200 Metern Tiefe nachgewiesen (Clauser et
al., 1997).

Zur Modellierung des advektiven Warmetransports existieren viele numerische Modelle, wel-
che sowohl Konduktion als auch Advektion bericksichtigen. Dazu zahlt zum Beispiel das an
der RWTH und dem GGA-Institut verfigbare Programm SHEMAT (Clauser,1988), welches
in der aktuellen Version instationare, dreidimensionale Temperaturfelder mit Hilfe des Finite
Differenzen-Verfahrens (FD) berechnen kann. Veréffentlichte zweidimensionale Fallstudien
hierfir sind zum Beispiel der Rheingraben (Clauser & Villinger, 1990), die Kola-Bohrung
(Kukkonen & Clauser, 1994) und die Frankenwald-Querzone (Kosakowski et al., 1999). Ein
zweidimensionales Modell fir rein konduktiven Warmetransport findet sich zum Beispiel bei
Jokinen & Kukkonen (2000). Alternativ dazu existieren Finite Elemente-Methoden (FE) mit
ahnlichen Funktionsumfang, z.B. ROCKFLOW (Wollrath und Zielke, 1990), das auch Fluid-
bewegung in Kliften (Kolditz, 1999) bertcksichtigen kann und unter anderem fur Untersu-
chungen in einem Hot-Dry-Rock -Versuchsfeld eingesetzt wurde (Kolditz & Clauser, 1998).

Wegen der kurzen Laufzeit des Projekts sollten zunachst in einem Testgebiet die wesent-
lichen Verfahren in Hinsicht auf ihre Durchfiihrbarkeit, ihre Ergebnisse und deren Genauig-
keit demonstriert werden. Gleichzeitig sollten Erfahrungen mit den verwendeten Techniken
gewonnen werden, die eine moglicherweise nachfolgende Untersuchung im groReren Rah-
men erleichtern wirde.

Daher gliedert sich die Arbeit in diesem Projekt in zwei Phasen: (1) Auswahl eines geeigne-
ten Gebiets exemplarischen Charakters (2) regionale Detailuntersuchung dieses Gebiets in
Hinsicht auf das Erkennen und Quantifizieren von Strémung im tiefen Untergrund. Aus die-
sen Aspekten ergaben sich die Arbeiten, die in diesem Projekt durchgefuhrt wurden und in
den Abschnitten 2 und 3 dieses Berichts detailliert beschrieben werden.
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2. Auswahl des Gebiets flir eine Detailuntersuchung

Zu Beginn des Projektes wurden fir die Auswahl des Testgebiets die folgenden Kriterien
angegeben:

1. Es missen ausreichende Temperaturdaten hoher Qualitdt vorhanden bzw. zugang-
lich sein, da sie die Basis der vorgeschlagenen Methodologie darstellen.

2. Es sollten moglichst umfassende geowissenschaftliche Randinformationen wie
Bohrlochlogs, Oberflachengeophysik, Geochemie oder geologische Strukturinforma-
tion vorliegen, die entweder zur Verringerung der Mehrdeutigkeit beitragen und eine
partielle Verifikation der thermischen Modelle ermdglichen kdnnen.

3. Es sollten deutliche Effekte vorhanden oder zumindest wahrscheinlich sein, die
durch advektive Transportvorgange bedingt sind.

4. Aus Grunden der Relevanz fiir die zu Grunde liegende Fragestellung der alternativen
Standortsuche sollten die Effekte in ihrer GréRenordnung nicht allzu weit von realisti-
schen Gegebenheiten entfernt sein und das Testgebiet nicht schon aus anderen
Grinden ausgeschlossen sein.

Im folgenden Kapitel werden die genannten Kriterien in Hinblick auf die in Frage kommenden
Gebiete diskutiert. Hierfur werden jeweils charakteristische Beispiele gezeigt.

2.1 Kritische Bewertung der vorhandenen Temperaturdaten

Bei der Auswahl der in Frage kommenden Testgebiete wurden zunachst auf Basis der in
Abb. 2.1 gezeigten geologischen Karte Deutschlands die Haufungsgebiete von Messpunkten
aufgesucht, die mit definierten geologischen Strukturen in Verbindung stehen. Dabei handelt
es sich um folgende Gebiete, die sich von ihrer geologischen Struktur und Bedeutung stark
unterscheiden:

o Westliches Molassebecken (WM),

o Ostliche Molassebecken (OM),

e Oberrheingraben (OG),

e Miinsterlander Kreidebucht (MB),

e Thiringer Becken (TB),

e Sudniedersachsisches Becken (NB),
e Gifhorner Trog (GT).

Basis der folgenden Untersuchungen sind Temperaturdaten fur den Untergrund Deutsch-
lands, welche in einer Datenbank bereitstehen, die seit 1977 beim Projektpartner GGA-
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Institut in Hannover aufgebaut und erweitert wurde. Sie enthalt gegenwartig Daten aus rund
10.000 Bohrungen in ganz Deutschland. Die regionale Verteilung der Bohrungen sowie die
Verteilung der Daten mit der Tiefe sind nicht einheitlich. Aufgrund der Bohraktivitaten der
Kohlenwasserstoffindustrie entstammen die Daten mehrheitlich den grolen Sedimentbe-
cken, namentlich dem Norddeutschen Becken, dem Molassebecken sowie dem Rheingraben
und eher wenige den deutschen Mittelgebirgsregionen.
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Abb. 2.1: Schematische Darstellung der Oberflachengeologie Deutschlands
(Henningsen & Katzung, 1998) und der Gebietsvorschlége. Die eingezeichneten
Punkte stellen Orte mit Temperaturmessungen in Tiefen > 500 m dar.
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500] 27.8] 3.3] 17.9] 453 1063 6| 53] 260 744
. 700] 348 43| 21.8] 587 1027 6| 52| 252| 717
Gifhorner Trog 000 41,5 52| 252 626 927 4 52| 223] 648
1100] 48.3] 63| 282 744] 829 4 a9 204] 572
500] 26,1 26| 7.1 390 79 3 of 772 20
Miinsterlinder 700] 32.8] 34| 73| 444 583 3 o 562 18
Kreidebucht 000 40,1] 33| 326] 543 276 1 o 258 17
1100] 48.6] 43| 39.0] 623] 54 1 of 37 16
500] 200 42 183 47,8 1342 of 10 4 1328
Siidnieders. 700 36.1] 53| 21.8] 63.1] 1259 o 10 3] 1246
Becken 000 432 66| 253| 784 1092 o 10 21080
1100] 50.3] 7.7] 289 77.2] 908 0 9 1| 898
500 39.5] 9.3 213] 736 764] 63| 33| 67| 601
Oberrhein- 700] 51,8] 12,7] 256| 93,6] 649] 60| 31| 56| 502
graben 000] 63,7 14.8] 316| 1151 560] 56| 20| 40| 444
1100] 73,9 16,2] 39.4| 1256] 449] 43| 18] 35| 353
500] 248 51| 155| 465 430 13 4 10| 403
Sstliche Mojasse 700|309 6.5 18,2 48,2 424 10 2 of 403
000 36,8 7.9] 207| 588 415 8 2 7] 398
1100] 42.4] 92| 241 700] 388 7 1 4 376
500] 224] 20| 164] 281 110] 24| 85 0 1
Thiiringer 700] 27.5] 25| 214] 358 106] 23] 82 0 1
Becken 000] 323 34| 240 424] 86| 17| 68 0 1
1100] 359] 40| 26,0 464] 39 o 29 0 1
500] 283 40| 17.6] 463 324 20 11 3[ 290
Westliche 700] 357 49| 220] 51,8 316] 15| 11 3 287
Molasse 000 430 57| 278 608 305 14 10 3[ 278
7100] 50| 67| 320 724] 289 11 9 2 267

Tab. 2.1: Statistik der Bohrlochtemperaturen, aufgeschliisselt nach Untersu-
chungsgebieten und Messmethoden.

2.1.1 Datendichte

Tabelle 2.1 zeigt eine statistische Ubersicht der vorhandenen Temperaturdaten. Dabei wurde
nach den vorgeschlagenen Messgebieten und Zieltiefen unterschieden. Fiur die Entschei-
dung von besonderer Bedeutung ist jedoch die Qualitdt der Temperaturdaten. Wie schon im
Detailkonzept angedeutet, muss zwischen Messungen verschiedenen Typs unterschieden
werden, die mit unterschiedlichen Fehlern statistischer wie systematischer Art behaftet sind:

Ungestorte Temperaturlogs: Diese kontinuierlichen Logs wurden lberwiegend in Bohrun-
gen hinreichend lange nach Abklingen der bohrtechnisch bedingten Temperaturstérungen
gemessen. Sie sind wegen ihrer Genauigkeit fur dieses Vorhaben besonders wichtig. Die
Messunsicherheit ungestorter Temperaturlogs liegt in der Regel bei £ 0,1 K oder besser. Ihr
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Absolutfehler liegt daher weit unter dem durch kleinrdumige Heterogenitaten hervorgerufe-
nem Schwankungsniveau (,geologisches Rauschen®).

Gestorte Temperaturlogs: Weisen Bohrlochlogs die Effekte interner Zirkulation oder an-
dersgeartete technische Stérungen auf, sind sie nicht ohne Weiteres brauchbar. Die auftre-
tenden Fehler sind systematischer Natur. Dieser Typ ist besonders in ostdeutschen Bohrun-
gen verbreitet, da diese Logs hier friher anstatt von BHT-Werten (s. u.) aufgezeichnet wur-
den.

Sonstige Messungen: Dies ist eine Gruppe, welche eine Reihe unterschiedlicher Messun-
gen umfasst: Bergwerksmessungen, Fordertests, Auslauf- und Lagerstattentemperaturen. Es
handelt sich im Wesentlichen um Einzelmessungen im Gegensatz zu den oben genannten
Temperaturlogs. Einen relevanten Beitrag zu der untersuchten Datenbasis liefern sie ledig-
lich im Ruhrgebiet, am Sidrand der Miinsterlander Kreidebucht.

Bottom-Hole-Temperaturen (BHT-Werte). Diese Messungen werden in fast allen west-
deutschen Bohrungen der Kohlenwasserstoffindustrie durchgefiihrt. Da sie wahrend oder
kurz nach Abschluss der Bohrarbeiten aufgezeichnet werden, sind sie stark gestért. Auch
hier handelt es sich um Punktmessungen in bestimmten Tiefen, die mehr oder weniger oft
ausgefihrt werden. Sie kdnnen unter bestimmten Vorraussetzungen durch direkte Berlick-
sichtigung der Temperaturstérung oder auch durch die Verwendung raumlicher Statistik kor-
rigiert werden (z. B. Forster & Merriam, 1999). Dennoch sind sie deutlich ungenauer (AT <
10 K) und haufig systematisch verzerrt und sind daher fur die vorliegende Untersuchung nur
bedingt brauchbar. Obwohl bereits Korrekturverfahren existieren (Hanel, 1988; Kutasov,
1999), besteht bei ihnen im Hinblick auf ihre groe Zahl in allen Gebieten ein besonderer
Forschungsbedarf. Die raumliche Verteilung der Daten ist in Tab. 2.1 dargestellt. Die regio-
nale Verteilung der Bohrungen sowie die Verteilung der Daten mit der Tiefe sind nicht ein-
heitlich. Auf Grund der Bohraktivitdten der Kohlenwasserstoff-Industrie entstammen die Da-
ten mehrheitlich den groRen Sedimentbecken. Artefakte in den Temperaturdaten kdonnen
darin begriindet sein, dass eine derartige Tiefbohrung stets auf eine bestimmte Formation
abzielt. Hierdurch spiegeln die erfassten Bohrprofile die fir die jeweilige Exploration interes-
santen Gebiete und Tiefenhorizonte wieder. Zum Teil kann es sich dabei aber um Sonderlo-
kationen (Erdolfallen, geothermische Anomalien) handeln, die nicht fir das gesamte Gebiet
charakteristisch sind. Die einzelnen Gebiete unterscheiden sich stark in ihrer Datendichte
und besonders in der Homogenitat der Datensatze. Abb. 2.2 zeigt deutlich, dass die gute
Uberdeckung des Norddeutschen Beckens in erster Linie auf die groRe Zahl von BHT-
Messungen zurlickgeht (Abb. 2.2, links), wahrend es nur wenige ungestorte Logs gibt (Abb.
2.2, rechts). Umgekehrt existieren im 6stlichen Deutschland keine BHT-Werte, dafiir aber
viele gestorte Logs.
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Abb. 2.2: Lage der in der Temperaturdatenbank des GGA-Instituts enthaltenen
Bohrungen mit Daten von mindestens 500 m unter Gelénde. Die Datensétze sind
nach folgenden Qualitdten sortiert. Oben links: Temperatur-Logs; Oben rechts:
Temperaturen im Lagerstéttenbereich und Temperaturmessungen in Bergwerken
sowie Messungen von Auslauftemperaturen; Unten: Messungen der Temperatur
im Bohrlochtiefsten (BHT-Werte).
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Fur die geplanten Untersuchungen werden insbesondere ungestdrte Logs bendtigt, da sie
einerseits eine ausreichende Genauigkeit fir die ldentifizierung der gesuchten Effekte ha-
ben, andererseits aber auch fur die Korrektur der anderen Datentypen unerlasslich sind. Auf
Basis der raumlichen Verteilung von ungestdrten Logs sind daher lediglich 3 Gebiete fir die
geplanten Untersuchungen geeignet: Tharinger Becken, Oberrheingraben und Westliche
Molasse. Von diesen weist der Oberrheingraben die bei weitem grofte Zahl ungestorter
Temperaturlogs auf. Besonders hervorzuheben ist dabei, dass hier auch fiir groRe Tiefen
noch ungestorte Logs vorhanden sind. Um die Analyse auf andere Gebiete ausdehnen zu
kénnen, ist eine Benutzung der anderen Datenquellen jedoch unerlasslich. Daher werden
auch fir die Regionalstudie BHT-Werte und gestorten Logs nicht vernachlassigt.

2.1.2 Geostatistische Untersuchungen

Im Vordergrund bei der Anwendung stand die Frage nicht nur nach einer verlasslichen Inter-
polation der raumlich unregelmafRig und anisotrop verteilten Daten, sondern auch nach ei-
nem Mal der Gute dieser Interpolation. Die Geostatistik und insbesondere das im folgenden
Abschnitt beschriebene Krige-Verfahren sind fur diesen Zweck besonders geeignet.

Geostatistik

Geostatistik befasst sich mit der Statistik raumlich verteilter Variablen, in unserem Fall die
Temperatur (Cressie, 1993; Schafmeister, 1999). Fir unsere Untersuchungen ergeben sich
zwei Aufgaben, die mit Hilfe geostatistischer Methoden erreicht werden kénnen:

1. Analyse der statistischen Korrelationen fiir die Teilgebietsvorschlage. Aus dieser
Analyse kénnen Informationen Uber die Datenstruktur in diesen Gebieten gewonnen
werden.

2. Erzeugung von Temperaturschnitten mit dem Krige-Verfahren. Die unterschiedlichen
Qualitaten der Daten kdnnen hier bericksichtig werden. AufRerdem ist eine Angabe
der Genauigkeit der interpolierten Temperatur maoglich.

Als Mal} der Korrelation raumlich verteilter Variablen wird das Variogramm benutzt, in dem
der quadratische Zuwachs einer Variablen in Abhangigkeit vom Abstand zweier Messungen
aufgetragen wird. Um die Korrelation zu modellieren, wird ein Modell an die experimentellen
Daten angepasst. Hierflr existieren unterschiedliche theoretische Modelle.

In Abb. 2.3 ist ein Beispiel eines experimentellen Variogramms und des theoretischen Mo-
dells aus dem Niedersachsischen Becken dargestellt. Die verschiedenen Parameter des
Modells haben folgende Bedeutung:

Nugget-Effekt: In diesem Parameter sind Messfehler und die kleinrdumige Variation der
Variablen zusammengefasst.

Reichweite (range): Die Reichweite ist ein Mal} fir den maximalen Abstand zweier Mess-
punkte, die noch miteinander korreliert sind

Schwellwert (sill): Die Gesamt-Variabilitdt der Variablen im betrachteten Gebiet bestimmt
im Wesentlichen diesen Parameter.

24



Erkennen und Quantifizieren von Strémung

25

—
20
&}
o | s
2 g
O | =
z =
<
)
w
or Daten: R |
Niedersachsisches Becken  y(h) = ———— Z(x,. =)’
-+ 500m Tiefe, BHT-Werte 2N (h) =
Bl o Neggeln ok 2],
' (h)y=c-|1- “ N
9 Reichweite a: 35 km Volh)=cl-e "
=z Schwellwert c: 14 K*
% 5 10 15 20 25 30 35 40 45 50

Abstand h [km]

Abb. 2.3: Experimentelles Variogramm (NB) zur Erlduterung der im Text erwdhn-
ten Parameter.

Wellenlange: Dieser Parameter tritt nur bei sogenannten Loch-Effekt-Modellen auf. Hier hat
das Variogramm einen raumlich periodischen Anteil, der mit der Entfernung exponentiell ab-
klingt.

Ergebnisse der geostatistischen Untersuchungen

In Tab. 2.2. sind die Modellparameter fiir die einzelnen Teilgebiete und Gesamt-Deutschland
zusammengefasst und nach Qualitdtsklassen aufgeschlusselt angegeben. Nugget-Effekt und
Schwellwert (sill) sind in K? angegeben, die Reichweite (range) in km. Fir Eintrage die mit
,nicht anwendbar® (N/A) gezeichnet sind, existieren keine Daten, geklammerte Werte basie-
ren auf schlechter Datenlage.

Fir die ungestérten Logs wurde meist ein Loch-Effekt-Modell benutzt, das eine Uberlage-
rung eines Exponentialansatzes mit harmonischen Anteilen darstellt. Die raumliche Wellen-
lange ist jeweils mit der Reichweite zusammengefasst (Wellenlange / Reichweite). Die BHT
zeigen haufig auch einen schwachen Loch-Effekt, der aber durch die gréRere Ungenauigkeit
der Messungen verdeckt wird und daher nicht modelliert wurde. Vergleicht man die ver-
schiedenen Giteklassen, findet man, dass sich BHT und gestdrte Logs von den ungestorten
hauptsachlich durch einen erhdéhten Schwellwert und Nugget unterscheiden, beides erwar-
tungsgemal Indikatoren fir eine geringere Genauigkeit dieser Messungen.

Der Oberrheingraben zeichnet sich gegenlber den anderen Gebieten durch einen erhdhten
Nugget-Efffekt und Schwellwert aus. Dies heil3t zum einen, dass interpolierte Temperaturen
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in diesem Gebiet nicht die Genauigkeit erreichen kénnen, wie in anderen Gebieten. Zum
anderen mogen diese Variationen aber genau durch die gesuchten Effekte — Warmeadvekti-
on durch Stromung - erzeugt werden. Ein periodischer Anteil von 15-20 km Lange ist in den
Variogrammen sichtbar, was etwa der halben Breite des Oberrheintales entspricht. Zum an-
deren folgen in Langsrichtung des Grabens Hochs und Tiefs des Grundgebirges aufeinan-
der. Auch diese Strukturen kénnen fir die beobachtete scheinbare Periodizitat verantwortlich
sein.

Die Westliche Molasse hat den kleinsten Nugget-Effekt und einen moderaten Schwellwert.
Damit ist die Modellierung des Temperaturfeldes fur dieses Gebiet am genauesten. Die Ab-
deckung mit ungestorten Logs ist allerdings nur im Kerngebiet der Westlichen Molasse ge-
geben (vgl. Abb. 2.4, rechts, Verteilung der ungestorten Logs). Auch hier ist ein periodischer
Anteil erkennbar, der durch die Asymmetrie des Beckens und das entsprechende Einfallen
der Schichten verursacht sein kann.

Die Variogramm-Modelle aus Tab. 2.2 flir ganz Deutschland bilden die Grundlage fir die
Interpolation der Temperatur. Die Tabelle zeigt, dass die Daten verschiedener Guteklassen
auch verschiedene Variogramm-Strukturen aufweisen. Zur Interpolation wurde ein Ko-
Kriging Algorithmus benutzt, welcher es erlaubt, diese verschiedenen Qualitaten in die Inter-
polation einflieBen zu lassen, indem ungestérte Logs starker berticksichtigt werden als ge-
stérte Logs oder BHT. Dieser Formalismus erméglicht eine gemeinsame Interpolation ver-
schiedener Variablen unter der Annahme, dass der zugrunde liegende raumliche Trend flr
alle Variablen gleich ist. Es wurden wiederum die drei Typen von Variablen benutzt, die auch
in Tabelle 2.2 dargestellt sind: Ungestérte Logs, gestorte Logs und BHT-Werte. Der Algo-
rithmus ist symmetrisch in den Variablentypen, d.h. keine Variable geht bevorzugt ein. Die
unterschiedlichen Wichtungen der Variablentypen werden durch deren Variogramme be-
stimmt, insbesondere durch die unterschiedlich hohen Nugget-Werte. Die raumlichen Bezie-
hungen zwischen den Variablentypen, also z. B. ungestérte und gestdrte Logs, werden Uber
Kreuzvariogramme realisiert. Als Beispiel ist in Abb. 2.5 der Temperaturschnitt fiur 900 m
Tiefe dargestellt.

AuRerdem ist die Standardabweichung dieser Schatzung abgebildet. In den Gebieten mit
ungestorten Logs ist die Genauigkeit im Wesentlichen durch den Nugget-Effekt der ungestor-
ten Logs gegeben. Dies trifft auf Oberrheingraben, Westliche Molasse, Thiringer Becken
und Ostliche Molasse zu, mit Standardabweichungen von 2-3 K. Das Siidniedersachsische
Becken zum Beispiel ist hauptsachlich durch BHT-Werten abgedeckt und hat eine hdhere
Standardabweichung um 5,5 K. Bemerkenswert ist hier, dass fir die Karte in Abb. 2.5 ein
globales Variogramm-Modell benutzt wurde. Tab. 2.2 zeigt aber, dass die Teilgebiete durch-
aus unterschiedliche Eigenschaften haben. So ist z. B. zu erwarten, dass die Standardab-
weichung fur die Westliche Molasse eher konservativ abgeschatzt wurde. Umgekehrt dirfte
die Genauigkeit im Oberrheingraben zu optimistisch geschatzt sein.
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Ungestorte Logs BHT- und andere Gestorte Logs
Messungen
Teilgebiets-
vorschlige Sill Range Sill Range
(Schwell-| Nugget | (Reich- (Reich-
wert) weite)

Gifhorner Trog N/A N/A N/A

Siudniedersachs.
Becken

Miinsterlander
Kreidebucht

N/A N/A N/A

N/A N/A N/A

Thiringer Becken

Oberrheingraben

Westliche Molasse

Ostliche Molasse

Gesamt-
Deutschland

| Loch-Effekt Modell - GauRk-Modell

Lineares Modell Exponential-Modell

Tab. 2.2: Regionalisierte Geostatistik.
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Erkennen und Quantifizieren von Strémung

2.2 Temperaturschnitte und konduktive Reduktion

Parallel zu den geostatistischen Verfahren wurden Temperaturschnitte durch eine regulari-
sierte Spline-Interpolation (,continuous curvature splines in tension“, Smith & Wessel 1990;
Wessel & Smith 1995) erzeugt, die auf eine besondere Hervorhebung potentiell advektiv
gestorter Bereiche abzielten. Um Residualplots zu erzeugen, wurden zwei unterschiedliche
Methoden angewendet:

Standardisierung: VVon den lokalen Messungen wird zunachst der Mittelwert subtrahiert und
das Ergebnis mit der Standardabweichung normiert (Abb. 2.6 und 2.7).

Konduktive Reduktion: Auf Grundlage einer stark geglatteten Interpolation der Oberfla-
chenwarmestromdichte und der Annahme einer lokal homogenen Warmeleitfahigkeit kann
ein Schatzwert flr die Temperatur bestimmt werden, welcher die Rolle des Mittelwertes bei
der Standardisierung einnimmt.

2.2.1 Temperaturkarten

Fur die groRraumige Identifizierung thermischer Anomalien missen zunachst Temperatur-
karten in unterschiedlichen Tiefenniveaus erstellt, untersucht und interpretiert werden. Sol-
che Karten wurden in einem vertikalen Abstand von 50 m fir den interessierenden Tiefenbe-
reich von 500 - 1200 m unter Gelandeoberkante erstellt (CDROM, Anlage zum 2. Zwischen-
bericht Auswahl des Gebiets fiir die Detailstudie, 5. Marz 2001 ). In die vertikale Interpolation
auf die jeweilige Schnittebene sind Daten aller Giiteklassen und Korrekturverfahren einge-
flossen (Abb. 2.8, links). Zum Vergleich wurde eine Interpolation der Temperaturen ohne
BHT-Werte gegeniibergestellt (Abb. 2.8, rechts).

Bei einer abstands- und glteabhangigen Glattung der Daten (Schellschmidt et al., 1999)
muissen die Glattungsparameter auf die regional variierende Datendichte und Gite ange-
passt werden. Da Datendichte und Datengute in Deutschland raumlich unregelmaRig verteilt
sind, wurde auf eine einheitliche Glattung der Daten in der groimafistablichen Betrachtung
verzichtet. Sie wurde jedoch bei den spateren Untersuchungen im Detailgebiet eingesetzt.

Es ist bei der Interpretation der Temperaturschnitte zu berticksichtigen, dass die Auflosung
des Temperaturbildes (Abb. 2.7) mit der Datendichte (Abb. 2.4) zusammenhangen kann,
jedoch nicht zwingend muss. Die intensive Salztektonik im Norddeutschen Becken (Bald-
schuhn et al., 1999) bewirkt hohe Kontraste beziiglich der Warmeleitfahigkeit und Durchlas-
sigkeit. Diese Verhaltnisse werden deutlich durch die kleinrdumigen Temperaturanomalien
wiedergegeben (Abb. 2.8, links). Diese ist allerdings ohne die hohe Datendichte nicht zu er-
kennen, die zumeist auf BHT-Werten beruht (Abb. 2.8, rechts). Die Grabenstruktur des
Rheintals (z. B. Pflug, 1982) und die sedimentaren Schichten der Molasse (Bertleff et al.
1988) zeigen ein ahnliches Bild in den kleinrAumigen Temperaturvariationen. Eine Ausnah-
me bildet das Thiringer Becken, das trotz seiner hohen Datendichte eine gleichférmige
Temperaturverteilung zeigt (vgl. Abb. 2.8), da hier keine BHT-Werte vorhanden sind. Die
hochsten Temperaturanomalien konzentrieren sich auf das Gebiet des Oberrheingrabens.
Anomalien in dieser GréRenordnung kdnnen nur durch eine konvektive Umverteilung der
Warme erklart werden (vgl. Clauser & Villinger, 1990).
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2.2.2 Standardisierte Temperaturkarten

Um die Entwicklung des Temperaturfeldes in Abhangigkeit von der Tiefe darstellen zu kon-
nen, ist eine Standardisierung der Temperaturdaten hilfreich. Aus den auf die horizontalen

Schnittebenen interpolierten Daten wurde die standardisierte Temperatur 7. nach der Formel

I =(T'-T,)/S berechnet. Dabei bezeichnet 7 den Mittelwert und S die Standardabwei-

chung aller Daten des jeweiligen Schnitthorizontes (Abb. 2.7). Die Anwendung dieser Stan-
dardisierung auf die Temperaturdaten ergibt flr alle Schnittebenen eine Verteilung mit der
Standardabweichung 1 und einem Mittelwert von 0. Somit werden die Anomalien durch die
Standardisierung unabhangig von Datenmittelwert und —varianz und damit vergleichbar. Die
Prinzipskizze (Abb. 2.6) veranschaulicht die Standardisierung an einer Normalverteilung.

A L A
Standardisierung
«—> <i 4 >
1 S
]
0 T

Abb. 2.6: Schematische Darstellung der Standardisierung.

Profil der Temperaturmittelwerte
400 —

600 — 1 1

800 — 1 1

Tiefe [m]

1000 — 1 1

1200 — 1 1

20 30 40 50 60 70
Temperatur [°C]

Abb. 2.7: Temperaturmittelwerte in Gesamt-Deutschland im interessierenden
Tiefenintervall 500 — 1200 m in einem vertikalen Abstand von 50 m, sowie die
berechneten Standardabweichungen, die durch die Balken reprdsentiert wer-
den. Die Hier gezeigten Werte gehen in die Standardisierung der Temperaturen
ein.
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In Abb. 2.9 sind exemplarisch fur die Tiefen 600 m, 900 m und 1200 m die standardisierten
Schnitte dargestellt. Die Westliche Molasse, die Ostliche Molasse, Oberrheingraben, Sd-
niedersachsisches Becken und Gifhorner Trog zeichnen sich durch Temperaturminima und
-maxima in kleinrAumigen Wechsel aus. Laterale Temperaturgradienten lassen sich neben
advektiven Einflissen auch durch rein konduktive Prozesse erklaren. Hierflr konnen Effekte
wie zwei- oder dreidimensionale Inhomogenitaten (Klifte, Salzstdcke, etc.), das Vorhanden-
sein von Gesteinen mit anisotroper Warmeleitfahigkeit oder eine Variation der natirlichen
radiogenen Warmeproduktion verantwortlich sein. Jedoch sind laterale Temperaturgradien-
ten, wie sie im Oberrheingraben auftreten, nicht mehr mit rein konduktiven Prozessen zu
erklaren. Sowohl die Gré3e der Anomalien als auch ihre geringe Wellenlange sind ein deutli-
ches Indiz fir eine Umverteilung der Warme durch Advektion. Bemerkenswert ist, dass die
Lage der Temperaturminima und -maxima Uber alle Teufen erhalten bleibt. Eine Abnahme
der Auflésung ist auf die geringer werdende Datendichte mit zunehmender Tiefe zurlickzu-
fuhren (Tabelle 2.1).

2.2.3 Konduktiv reduzierte Temperaturkarten

Um angesichts der meist dominanten Rolle des konduktiven Warmetransports die potentiel-
len Anomalien besser herausarbeiten zu konnen, wurde versucht, diesen Effekt in erster
Naherung aus den Daten zu entfernen. Dazu wurde zunachst eine stark geglattete
Verteilung der Warmestromdichte an der Erdoberflache (Abb. 2.10, links, nach Schellschmidt
et al.,, 2001) erstellt. Diese Werte wurden als Warmestromdichte an der Basis (1200 m
Teufe) des betrachteten Tiefenintervalls vorgegeben. Die GréRenordnungen stimmen mit
Trendflachenberechungen der basalen Warmestromdichte fir Westdeutschland (Hanel,
1988) gut Uberein.

Die Annahme einer solchen ,basalen® Warmestromdichte ist nur dann sinnvoll, wenn in den
hangenden Schichten lediglich eine raumliche Umverteilung der Warmestromdichte stattfin-
det, und somit die Warmeproduktionsrate nicht bertcksichtigt werden muss. Dies ist flr die
hier bearbeitete Fragestellung der Fall: Granit — ein Gestein von Uberdurchschnittlich hoher
Warmeproduktion - hat eine mittlere Warmeproduktionsrate von 2.45 uW m™ (Hanel, 1988).
Auf eine Machtigkeit von 1200 m (unteres Niveau des betrachteten Tiefenintervalls) ent-
spricht das einer zusatzlichen Warmestromdichte von 2.9 mW/m? Mit weniger als 5% der
mittleren basalen Warmestromdichte fiir Deutschland (qs = 65 mW m™), welche aus den hier
benutzten Daten berechnet wurde, ist dieser Wert vernachlassigbar klein.

Um die konduktive Referenztemperatur in einer bestimmten Tiefe berechnen zu koénnen,
bendtigt man eine Verteilung der Warmeleitfahigkeit, die dann in jedem Bohrloch als kon-
stant angesetzt wird. Vertikale Inhomogenitaten sowie die Temperaturabhangigkeit werden
dabei vernachlassigt. Diese Karte (Abb. 2.10, rechts) wurde vereinfacht aus der Geologi-
schen Karte von Deutschland 1:1000000 (BGR, 1993), sowie aus der genaueren Erfassung
der Salztektonik Norddeutschlands in Baldschuhn et al. (1999) entnommen.
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Von den gemessenen Temperaturdaten wurde sodann die Temperatur subtrahiert, welche
sich bei den angenommenen Werten der Warmeleitfahigkeit und basalen Warmestromdichte
unter rein konduktiven Bedingungen einstellen wurde. Die Warmeleitung erfolgt nur vertikal
und schlief3t somit mehrdimensionale Effekte nicht ein. Ein Ergebnis dieser konduktiven Re-
duktion im Vergleich zu einer Standardisierung ist in Abb. 2.11 zu sehen. Die Farbskala in
der Darstellung dieser Residualtemperaturen unterscheidet farblich zwischen den Bereichen
mit negativen (blau) und positiven Werten (griin, gelb, rot). Starke positive Temperaturano-
malien, wie sie im Oberrheingraben auftreten, kdnnen nicht durch reinen konduktiven War-
metransport entstehen. Hier wirkt zuséatzlich ein vertikal nach oben gerichteter Grundwasser-
fluss, der signifikant das Temperaturfeld ,verschiebt®. Diese Anomalien sind als deutlich posi-
tive Bereiche nach der konduktiven Reduktion erkennbar. Dunkelblaue Bereiche hingegen
deuten tendenziell auf einen nach unten gerichteten Grundwasserfluss. Werte um Null zei-
gen an, dass diese Temperaturen bei der angesetzten Warmeleitfahigkeit und basalen War-
mestromdichte durch rein konduktive Prozesse erklart werden kénnen. Oberrheingraben,
Molasse und Nordostdeutschland sind nach dieser Theorie mdglicherweise konvektiv beein-
flusst, wobei in Nordostdeutschland das Uberwiegen der gestdrten Temperaturlogs diese
Aussage in Frage stellt. Rein konduktive Modellstudien (Ondrak et al., 1999) zeigen aul3er-
dem, dass diese Hypothese nicht notwendig ist, da vermutlich tektonische Effekte (Variabili-
tat von Schichtmachtigkeiten und Tiefenlage, vgl. Scheck & Bayer, 1999; Bayer et al., 1999)
Anomalien dieser GrofRenordung erklaren kénnen. Auch der Nordwesten weist durchschnitt-
lich erhdhte Werte auf, welche vermutlich auf eine zu niedrige basale Warmestromdichte
oder eine falsch angenommene Warmeleitfahigkeit in diesem Bereich hindeuten, zumal es
keine weiteren Anhaltspunkte fir flachenhafte Aufstiegsbewegungen des Fluids in diesem
Gebiet gibt (Petmecky, 1998; Leischner, 1994).

Es wird — besonders im norddeutschen Bereich - deutlich, dass diese Korrektur nur wenig
Informationsgewinn bringt. Dies ist vermutlich auf das zu stark vereinfachte Basismodel zu-
rickzufihren.

2.3 Pécletzahl-Analyse fir Gesamtdeutschland

Sind Temperaturlogs vorhanden und die Warmeleitfahigkeit bekannt, kann mit den Glei-
chungen

ln(q):ln(q0)+z% 2.1
und
dT
=—A1— 2.2
q(z) %
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durch lineare Regression ein Wert von Pe/L aus der Vertikalableitung der gemessenen
Temperaturen geschatzt werden. L ist hier als vertikale Langenskala des Systems definiert.
Die Pécletzahl Pe gibt durch ihren Betrag das Verhaltnis des advektiven zum konduktiven
Warmefluss an, wahrend ihr Vorzeichen die Richtung der angenommenen Fluidbewegung
bestimmt. Es wurde versucht, auf Basis der vorhandenen Temperaturkarten und des oben
schon erwahnten Leitfahigkeitsmodells eine Abschatzung dieses Parameters zu geben. Die-
ser Versuch war nur begrenzt erfolgreich.

Bei diesem Verfahren treten eine Reihe von Schwierigkeiten auf, die mit den in diesem Mal-
stab zuganglichen Mitteln nicht vollstandig ausgeraumt werden konnten:

Die vertikale Skalenlange ist nicht bekannt und kann im Sinne einer Maximalabschatzung mit
der Gesamtausdehnung des Systems angesetzt werden. Ist nur eine Indikator gewilinscht,
kann auf eine derartige Abschatzung verzichtet und lediglich das Vorzeichen sign(Pe) aus-

gewertet werden.

Entsprechend der starken Vereinfachung des Modells musste eine vertikal konstante War-
meleitfahigkeit angesetzt werden, die einem linearen konduktiven Anteil entspricht. Dies ist
sicher nicht Uberall im Untersuchungsgebiet der Fall und kann bei groRen Anderungen (z. B.
bei Salzstrukturen oder ausgepragten Wechsellagerungen quarzreicher Sandsteine mit To-
nen oder Kalken, vgl. Hanel, 1988) zu deutlich falschen Ergebnissen flhren. Bei vertikalen
Pécletzahl-Analysen von Temperaturlogs im Oberrheingraben erwies sich die Berticksichti-
gung der vertikalen Variation der Warmeleitfahigkeit als entscheidend fur konsistente Aussa-
gen Uber das Stromungsregime (Clauser, 1988; Clauser & Villinger, 1990).

Eine direkte Berechnung der fur die Berechnung der Pécletzahl bendtigten Funktionsablei-
tung durch Differenzbildung ist in diesem Fall numerisch problematisch (z. B. Hofmann,
1999) und fihrt im Rahmen des verwendeten automatisierten Analyseverfahrens zu einer
Verstarkung des ohnehin vorhandenen Rauschens und somit zu erhéhten Fehlern im Ergeb-
nis.

Die vorliegende grobe, auf groRraumigen Annahmen beruhende Analyse ist daher in der
jetzt vorliegenden Form nicht verlasslich und zeigt nur in wenigen Gebieten plausible Ergeb-
nisse (vgl. Abb. 2.11). Es ist nach diesen Erfahrungen unerlasslich, die Pécletzahl-Analyse
im einzelnen an jedem Bohrloch vorzunehmen. Insbesondere muss die Warmeleitfahigkeit
und ihre Tiefenvariation ausreichend bekannt sein. Dies konnte allerdings wegen des hohen
Zeitaufwands und besonders der dazu nétigen gesteinsphysikalischen Bohrkernmessungen
nur im regionalen Malstab des Pilotgebiets geschehen. Die im folgenden Projektabschnitt
vorgenommenen individuellen Pécletzahl-Analysen erbrachten einen zentralen Beitrag zur
Identifizierung und Quantifizierung von Stromung im Untersuchungsgebiet der westlichen
Molasse.
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Abb. 2.12: Vertikale Pécletzahl-Analyse. Wegen der im Text beschriebenen
Schwierigkeiten wurden lediglich Bereiche von Pécletzahlen gekennzeichnet, die
aufwértsgerichtete (blau) oder abwértsgerichtete (rot) Advektionsbewegungen
vermuten lassen.

2.4 Zusammenfassung der zur Auswahl des Untersuchungsgebiets
durchgefiihrten Untersuchungen

Die verschiedenartigen Untersuchungen des letzten Abschnitts wurden zu einer Entschei-
dungsmatrix (Tab. 2.3) zusammengefasst. Da sich die Ergebnisse nicht direkt quantifizieren
lassen, wurde eine semiquantitative Darstellung durch Symbole unterschiedlicher GréRe
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gewahlt. Nach den Ergebnissen der vorangegangenen Abschnitte ergibt sich der Oberrhein-
graben als insgesamt am besten geeignetes Gebiet. Die Westliche Molasse ist nach den
Ergebnissen der vorlaufigen Untersuchungen ebenfalls geeignet, jedoch in Bezug auf Da-
tendichte und Qualitat schon deutlich ungunstiger. Das Thuringer Becken ist ebenfalls ein
mogliches Zielgebiet, jedoch wegen fehlenden Indizien fir nennenswerte advektive Warme-
transportprozesse von geringerer Bedeutung.

e g x 2 o
£ 3 3 | S = 2
Teilgebiete '~§ §- 8 = = Y £
7 s 9 2 ()
§ § g 5 3 S s
Q Q o x S o [11]
Gifhorner Trog ‘ ° N/A ° ‘
Siidiederséchs.
Becken ‘ ® NIA ¢ ‘
Miinsterlander
Kreidebucht i d N/A b ®
Thiiringer Becken| @ o ‘ (] ° 3.
Oberrheingraben ‘ ‘ (] . ‘ 1
Westliche
Molasse ® ® ‘ ‘ ‘ 2,
Ostliche Molasse ‘ ° ° . )

Tab. 2.3: Entscheidungsmatrix.

In die Entscheidungsmatrix (Tab. 2.3) gehen eine Reihe von Aspekten auf Grund der Prob-
lematik ihrer mangelnden Quantifizierbarkeit nicht ein, welche dennoch fir den Erfolg des
Projekts von groRRer Bedeutung sind. Wie schon bei der Diskussion der Einzelgebiete ange-
deutet wurde, stellt sich der geologisch-tektonische Rahmen in den Gebieten véllig unter-
schiedlich dar. Dementsprechend bestehen flr eine geothermische Analyse verschiedenarti-
ge Aufgabenstellungen und Probleme:

Die norddeutschen Beckenstrukturen (Sidniedersachsisches Becken, Gifhorner Trog) wei-
sen eine groflle Zahl von Salzstrukturen auf, die auf Grund der besonders hohen Warmeleit-
fahigkeit einen deutlichen Einfluss auf die Temperatur ausiben. Zusatzlich beglinstigen sie
die Herausbildung von eher lokalen Strémungssystemen, da regionale Bewegungen durch
diese Strukturen behindert werden. Eine Analyse der moglicherweise vorhandenen advekti-
ven Anteile am Warmetransport erfordert eine genaue und kleinrdumige Kenntnis der Salz-
strukturen, insbesondere, weil die Auswahl der Bohrpunkte vermutlich salzstocknahe Lokati-
onen bevorzugt.

Die Molasse (Westliche und Ostliche Molasse) stellt wegen der vermuteten groRraumigen
Transportbewegungen ein hervorragendes Untersuchungsgebiet dar. Die Fluidsysteme sind

hier an die stratigraphischen Schichten der Oberen Meeresmolasse, des Héheren Malm und
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des Muschelkalks gebunden, die geothermisch relevante Lagerstatten beherbergen, sich
jedoch in ihren hydrogeologischen Eigenschaften (Einzugsgebiet, Stromungssysteme, Salini-
tat) stark unterscheiden (Bertleff et al., 1988). Ein Problem stellt die hier moglicherweise tief-
reichende Verkarstung dar, die bei einer Modellierung besondere Vorkehrungen erfordert. Im
Verhaltnis zur Ausdehnung der Gesamtstruktur stehen zudem nur in kleinen Bereichen aus-
reichend Bohrungen hoher Datenqualitat zur Verfligung. Kernmaterial ist nur fur wenige Boh-
rungen in den geologischen Landesamtern vorhanden und stammt wegen der industriellen
Herkunft in erster Linie aus den Zielhorizonten der Kohlenwasserstoffproduktion. Die Gestei-
ne der Molasse im engeren Sinn sind kaum vertreten. Der Stromungsverlauf in den unter-
schiedlichen Stockwerken ist zudem schon im reduzierten Zielgebiet dreidimensional und
bisher nicht befriedigend modelliert.

Im Gegensatz dazu stellt sich die Situation fir den Oberrheingraben in allen Bereichen glins-
tig dar. Die Datenlage ist nicht nur bei den - flir uns wichtigsten - Bohrlochtemperaturen her-
vorragend, auch die dringend bendtigten geologischen und geophysikalischen Randinforma-
tionen sind durch die vorhandene wissenschaftliche Infrastruktur (EUCOR-URGENT1, SO-
COMINEZ2) und bestehende Kooperationen der Projektpartner gut zuganglich. Es sind aus-
gepragte thermische Anomalien sichtbar, die nach dem heutigen Stand der Forschung auf
advektiven Warmetransport zuriickgehen. Modelle fir advektive Fluidbewegungen in diesem
Bereich der Grabenstruktur sind unter unterschiedlichen Gesichtspunkten mehrfach veroéf-
fentlicht worden (Clauser & Villinger 1990; Person & Garven,1992; Le Carlier de Veslud et
al., 1994; Pribnow & Schellschmidt, 2000), obwohl auch hier eine ausreichende dreidimensi-
onale Erfassung des Grabens fehlt.

Zusammenfassend sind daher im Oberrheingraben, der westlichen Molasse und dem
Thiiringer Becken die besten Bedingungen gegeben, um die geplanten Untersuchungen
durchzuftihren.

1 http://comp1.geol.unibas.ch/index.htm
2 http://www.brgm.fr/'socomine
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3. Detailuntersuchung im Gebiet der westlichen Molasse

Seit April 2001 wurde auf Wunsch des Aufraggebers die geplante detaillierte Untersuchung
im Gebiet der Westlichen Molasse durchgefuhrt. Das Arbeitsgebiet erstreckt sich etwa vom
Bodensee im Sudwesten bis zur Donau im Norden und dem Lech im Osten (Abb. 3.1).

Die vorhandenen Messdaten stammen entweder aus den zahlreichen Hydrothermalbohrun-
gen und QuellerschlieRungen in den Oberschwéabischen Badern, oder aber aus den zahlrei-
chen kommerziellen Bohrungen der Erdél- und Erdgasindustrie in diesem Gebiet. Aus dieser
speziellen Konstellation ergaben sich flir unsere Arbeit besondere Randbedingungen. Die
Baderbohrungen sind nur wenig geologisch-geophysikalisch erfasst worden, sodass nur we-
nige Kerne gewonnen und ebenso wenige geophysikalische Logs vorliegen. Die Erddl- und
Erdgasbohrungen sind vergleichsweise alt. In ihrer Mehrzahl wurden sie zwischen 1950 und
1970 erschlossen (Geyer & Gwinner, 1984). Leider wurden in diesen Jahren noch nicht so
umfangreich und in zuganglicher Weise (digitale) Daten gewonnen, die eine schnelle Bear-
beitung ermdglichen. Andererseits sind die Konzessionen der Industrie in diesem Gebiet in
der Regel seit Anfang der 90er Jahre erloschen.

9° 00' 9° 30' 10° 00' 10° 30’ 11° 00 11° 30" 12°00'
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48° 00’ £ 'é’;’é'”-“-
47°30"
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Abb. 3.1: Geographische Lage des Messgebietes. Hinterlegt ist der entsprechen-
de Ausschnitt der Geologischen Karte von Bayern, 1:500000. Ebenfalls eingetra-
gen sind die wichtigsten ungestérten Logs (rote Dreiecke), sowie die Herkunfts-
bohrungen der vermessenen Bohrkerne (schwarze Punkte).
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nein

Abb. 3.2: Flussdiagramm der Projektarbeiten.
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Wir waren daher in erster Linie auf das Material angewiesen, welches schon in den Geologi-
schen Landesamtern Baden-Wiurttemberg (Freiburg) und Bayern (Minchen) sowie in der
Bundesanstalt flir Geowissenschaften (Hannover) vorhanden, jedoch nicht 6ffentlich zugang-
lich ist. Auf Anfrage bei der Wirtschaftsvereinigung Erdol und Erdgasgewinnung (WEG) wur-
de uns jedoch gestattet, Material aus dem Untersuchungsgebiet zu nutzen, insofern es
schon in den genannten Amtern vorliegt. Weiterhin werden wir vermutlich noch dieses Jahr
Gelegenheit haben, mehrere noch nicht verfiillte tiefe Erdélbohrungen im Raum Ravensburg
neu zu vermessen. Die WEG steht diesem Projekt grundsatzlich positiv gegentiber. In Bezug
auf weiteres Kernmaterial und geophysikalische Logs ist jedoch eine langere Vorlaufzeit n6-
tig, da diese auch bei den ehemaligen Betreiberfirmen erst mobilisiert werden mussen.

Wie aus dem vorgestellten Detailkonzept hervorgeht, ist die Kontrolle tUber die thermophysi-
kalischen Eigenschaften der beteiligten Gesteine eine zentrale Voraussetzung der Untersu-
chungen. Aufgrund des nur sparlichen Kernmaterials wurde daher ein leicht verandertes
Konzept entwickelt, welches die direkten eigenen Messungen an Bohrkernen durch eine Re-
konstruktion der fehlenden Parameterwerte aus geophysikalischen Logs erganzt. Dies hat
zusatzlich noch den Vorteil, dass damit eine sehr viel dichtere und auch reprasentativere
Erfassung dieser Parameter moglich ist. Das in dieser Hinsicht gednderte Untersuchungs-
konzept ist in Abb. 3.2 skizziert. Es untergliedert sich in drei Ebenen: Die Bearbeitung der
Temperaturdaten (1), die Gewinnung der Informationen, die zur Entfernung des palaoklimati-
schen Signals und zur Berechnung der konduktiven Warmeleitung nétig sind (2, 3), sowie die
Identifikation und ndhere Untersuchung der advektiven Effekte (4, 5). Alle diese Teilaufgaben
muassen miteinander riickgekoppelt werden, da eine korrekte Trennung der Effekte sicherlich
mehrfache Iterationen erfordert. Im Ergebnis werden die Informationen vorhanden sein, die
eine wirklich quantitative Modellierung der Effekte und eine Kalibrierung des Modells ermog-
lichen. Dieses veranderte und verfeinerte Konzept kann jedoch vollstandig erst in einem
moglichen Folgeprojekt realisiert werden.

3.1 Strukturdaten und geologische Modelle

Die Molasse als nordliche Vortiefe der Alpen zeigt heute das Bild eines asymmetrischen Be-
ckens, welches sich auf mehr als 1000 km von der Westschweiz bis nach Osterreich er-
streckt. Im Norden wird das Becken vom Schweizer Jura, Schwabischer und Frankischer Alp
und dem Bdhmischen Massiv begrenzt. Im Siden bilden die Gebirgsketten der West- und
Ostalpen und die westlichen Karpaten seine Begrenzung. Das Molassebecken enthalt die
tertidren Sedimentserien, die in der Zeit vom Mittleren Oligozan bis ins Obere Miozan abge-
lagert wurden.

Im Wesentlichen lassen sich zwei Stockwerke mit unterschiedlicher Lithologie und tektoni-
scher Entwicklung unterscheiden. Zum einen das variszische Fundament mit Deckgebirgs-
schichten der Trias, des Jura und der Kreide. Zum anderen die tertiaren Molassesedimente,
welche nach einer Schichtliicke und Diskordanz auf die alteren Einheiten folgen.
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Abb. 3.3: Geologische Gesamtsituation im Untersuchungsgebiet, neu erstellt auf
Basis von Hénel & Staroste (1988). Deutlich zu erkennen sind die blauen Struktu-
ren des Jura. Die im Text mehrfach erwéhnten Bausteinschichten direkt oberhalb
des Malm sind nur im éstlichen Teil des Beckens ausgeprégt. Bestimmte Unter-
gliederungen des Malm stellen den im Norden des Beckens wichtigsten Ther-
malwasserleiter im Gebiet dar, wdhrend die Durchléassigkeit im Bereich der helve-
tischen Fazies (vgl. Abb. 3.4) gering ist (Bertleff et al., 1988).
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Die Sedimentation im Jura ist rAumlich sehr variabel. Im Unter- und Mitteljura (Lias und Dog-
ger) wurden hauptsachlich dunkle Tonsteine mit gelegentlichen Einschaltungen von Sand-
steinen und oolithischen Kalksteinen abgelagert. Im Oberjura (Malm) war die Region grof3-
flachig von Meer bedeckt. Die Abfolgen bestehen hauptsachlich aus Kalksteinen und Mer-
geln. Nach einem Riickzug des Meeres am Ende des Jura bestand die Region in der Kreide
als Festland mit den verkarsteten Kalken des Jura als Deckgebirge.

Die Sedimentation der eigentlichen Molassesedimente begann im Obereozan im Zusam-
menhang mit der Alpinen Orogenese. Das Molassebecken nahm im Wesentlichen den Ab-
tragungsschutt der sich heraushebenden Alpen auf. Die Sedimente lassen sich in zwei grof3e
Regressions/Transgressionszyklen unterscheiden: Die Untere Meeres- und Siilwassermo-
lasse und die Obere Meeres- und Sillwassermolasse. Heute sind die tertidren Ablagerun-
gen groltenteils unter glazialen Ablagerungen des Pleistozans verborgen.

Generell nimmt die Machtigkeit der Molassesedimente von Norden nach Sitden zu, um am
Alpennordrand Tiefen von mehr als 4000 m zu erreichen. Die meisten Schichten fallen daher
schwach in diese Richtung ein. Neben dieser generellen Struktur sind jedoch auch in Rich-
tung des Streichens des Beckens deutliche Unterschiede in der Machtigkeit der Sedimente
festzustellen. Abb. 3.3 gibt die Geometrie des Beckens in zwei geologischen Schnitten wie-
der.

Tektonisch wird die westliche Molasse durch mindestens zwei Stérungszonen gegliedert, die
im Grofen und Ganzen in sudwest-norddstlicher Richtung streichen (Abb. 3.4, oben). Sie
kénnen vom Bodensee bis in die Nahe von Memmingen verfolgt werden. Die wichtigsten
Storungssysteme sind die Saulgau-Pfullendorfer Verwerfung im Norden und die Fronhofen-
Stérung etwa 40 km sidlich. Beide Stérungssysteme sind als thermisch aktiv anzusehen.
Die Stérungszonen dienen als wichtige stratigraphische Fallen (vgl. Abb. 3.39), daher ist
auch eine Haufung von Erddlbohrungen entlang dieser Zonen zu erkennen.

Hydrogeologisch lassen sich im Wesentlichen drei Grundwasserstockwerke unterscheiden
(Bertleff et al., 1988):

o Obere Meeresmolasse (OMM)
e Hoherer Malm
e Oberer Muschelkalk

Die OMM bildet durch ihre heterogene Struktur keinen einheitlichen Grundwasserleiter. Weit
verbreitet sind jedoch zwei Sedimentationszyklen, die als Aquifer dienen kénnen: Dies sind
der Basissandstein und die Baltringer Schichten. Bei den letzteren sind Porositaten von bis
zu 26% gemessen worden (Bertleff et al., 1988). Im Malm sind die wichtigen Grundwasser-
leiter in den Schichten des Mittleren und Oberen Kimmeridge (Malm 38,¢) sowie des Unteren
Tithons (Malm () zu finden. Die kretazischen, oberflachennahen Verkarstungen der obersten
Schichten des Malms sind durch Verwitterungsmaterial verfiillt worden und bilden keinen
Aquifer. In Abb. 3.4 (oben) sind die Grundwasser-Potentiallinien des Malm-Aquifers darge-
stellt (rot). AuRerdem ist im Siden die Grenze zur Helvetischen (nicht verkarsteten) Fazies
(gelb) eingezeichnet. Diese kann in erster Naherung auch als Grenze des Grundwasserlei-
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ters angesehen werden. Der Obere Muschelkalk ist das tiefste Grundwasserstockwerk und
wird durch kliftige Dolomite und Kalksteine gebildet. In den Temperaturlogs wurde diese
Schicht jedoch nicht angetroffen. Des Weiteren sind flir unsere Betrachtungen auch noch
andere, nur regional vorhandene Aquifere wichtig. Insbesondere sind dies die Baustein-
schichten in der Unteren Meeresmolasse. Die Verbreitung dieser Schichten ist in Abb. 3.4
(unten) zusammen mit einigen anderen wichtigen hydrogeologisch wichtigen Grenzen dar-
gestellt
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Abb. 3.4: Oben: Verteilung bekannter tektonischer Stérungen (griin) (Geol. Karte
von Baden-Wiirttemberg, 1998). Blau: Vermutete Nordgrenze der helvetischen
Fazies des Malm (Details s. Text). Gelb: Nordgrenze des gespannten Grundwas-
serleiters. Unten: Verbreitungsgebiet hydrogeologisch relevanter Schichten im
Gebiet des Molassebeckens.
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Abb. 3.5: Stratigraphie des Molassebeckens. Die hier hinterlegten Farbcodierun-
gen entsprechen denjenigen in den Pécletzahlanalysen in Anhang A. Rechts sind
in einem Tiefenprofil typische Werte flir die fiir uns relevanten Parameter Wérme-
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3.2 Temperaturdaten

Die in der Temperaturdatenbank des GGA-Instituts fiir das Messgebiet vorliegenden Tempe-
raturdaten sind in Abb. 3.6 zusammengetragen. Wie aus dieser Darstellung hervorgeht, sind
die Messpunkte unregelmafig verteilt und konzentrieren sich im Bereich der oben schon

genannten Stérungszonen (vgl. Abb. 3.4) .

Bei der Zusammenstellung und Qualitatskontrolle der Daten stellte sich heraus, dass in der
Datenbank bei alteren Messungen nur Temperaturdaten in einem Punktabstand von 50 m
vorhanden waren. Dies reicht fur die im Projekt angestrebten Ziele nicht aus. Es war daher
notig, auf die Originaldaten zurtckzugreifen, die auf unterschiedlichen digitalen Speicherme-
dien vorlagen. Es war jedoch mdglich, fast alle Daten mit der nétigen Genauigkeit (Abtastrate

< 10 m) wiederherzustellen.
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Abb. 3.6: Verteilung der verwendeten Temperaturdaten im Messgebiet. Rot sind
hierbei die ungestérten Bohrungen, blau die (brigen als verlasslich qualifizierten
Messdaten und griin die BHT-Werte eingetragen.
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Die benutzten Bohrlochtemperaturen wurden einer einheitlichen Behandlung unterzogen.
Diese umfasste zunachst eine optische Qualitatskontrolle zur Entfernung von Artefakten der
Messungen (vgl. Abb. 3.7). Bei der Aufbereitung von Temperaturmessungen in Bohrungen
ist auch zu beachten, dass in Bohrungen ggf. ebenfalls Konvektionsstromungen stattfinden
kénnen (Hanel et al., 1988). AnschlieRend wurden die Daten auf die flir die einzelnen Ver-
fahren geeignete Abtastraten dezimiert (zwischen 1 m und 20 m).

Die BHT-Werte werden schon prozessiert aus der Temperaturdatenbank ausgegeben. Ver-
schiedene Verfahren zur Korrektur der BHT-Werte sind als Werkzeuge in dieser Datenbank
integriert (Hermanrud, 1990; Forster, 1999).

Samtliche in dieser Studie benutzten Temperaturlogs sind in Abb. 3.8 (oben) zu sehen. Un-
terhalb der Logs wurden die entsprechenden reduzierten Temperaturen dargestellt. Hierbei
wird die fir eine konstante mittlere Warmeleitfahigkeit und einen mittleren Warmestrom be-
rechnete Temperaturverteilung von den Messwerten abgezogen, um die Variationen deutli-
cher hervortreten zu lassen.

Reduzierte Temperatur [K] Reduzierte Temperatur [K]
0o 4 -2 0 2 4 -0.5 0 0.5 0
400 | Wasserspiegel 4 } 1400
800 L Artefakte der | 1800
E Messung
& L
Q
2
1200 | 11200
1600 | 11600
2000 M L M i M M M 2000
0 20 40 60 80 10020 40 60 80 100
Temperatur [°C] Temperatur [°C]

Abb. 3.7: Datenbehandlung zur Qualitdtssicherung. Typische Effekte in den
Rohdaten (links, blaue Kreise) miissen auf Basis einer visuellen Untersuchung
unter Zuhilfenahme der Bohrakten und Messunterlagen entfernt oder Korrigiert
werden (rechts).
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Abb. 3.8: Oben: Die dieser Studie ausgewerteten Temperaturlogs. Die einzelnen
Logs sind zur besseren Ubersichtlichkeit jeweils um +5 K verschoben. Unten:
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3.3 Rekonstruktion der Gesteinseigenschaften

Die in der Westlichen Molasse zuganglichen Bohrungen wurden weniger haufig gekernt als
angenommen. Es wurden daher neben laufenden Messungen neuartige Verfahren getestet,
auch das weitaus haufiger vorhandene Bohrklein in synthetische Gesteinsproben zu tUberflih-
ren, welche mit der eingesetzten optischen Methode vermessen werden kénnen. Diese Ver-
fahren sind allerdings deutlich aufwandiger als die bisher verwendeten Standardmethoden.

DarlUber hinaus wurde die vielversprechende Strategie verfolgt, diese Punktmessungen der
thermischen Eigenschaften durch Interpretation geophysikalischer Logs zu erganzen. Auch
dieses Vorgehen wurde in seiner Leistungsfahigkeit untersucht, jedoch wegen der z. Zt. noch
geringen Zahl zuganglicher Logs noch nicht in der Flache angewendet. Die deutsche Erdol-
und Erdgasindustrie hat jedoch mittlerweile ihre Bereitschaft bekundet, unserem Projekt die
erforderlichen Daten zur Verfigung zu stellen.

Die neu entwickelten mathematischen Umkehrverfahren erlauben es, aus vorgegebenen
Randinformationen (Parametermessungen und —schatzwerten) gleichzeitig optimale Klima-
geschichten und Parameterverteilungen zu bestimmen. Linearisierte Fehlergrenzen fiir beide
Komponenten kdnnen ebenfalls angegeben werden. Erganzend werden Zufallsverfahren
verwendet, um die nichtlinearen Systemverknupfungen in der Fehleranalyse berlcksichtigen
zu kénnen.
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Abb. 3.9: Karte des Arbeitsgebiets in weiteren Sinn. Griine Punkte geben die
Herkunft von Kernmaterial an, wdhrend die Roten Dreiecke die ungestérten Boh-
rungen anzeigen. Graue Punkte markieren Lage von Bohrungen, die stratigraphi-
sche Information fiir die Modellkonstruktion lieferten.
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3.3.1 Messungen an Kernmaterial.

Die Bohrkerne zur Bestimmung verschiedener physikalischer Gesteinseigenschaften ent-
stammen gréltenteils dem Bohrkernlager des Landesamtes flir Geologie, Rohstoffe und
Bergbau (LGRB) in Baden-Wirttemberg. Weiterhin stammt ein kleiner Anteil der Proben aus
der Probensammlung des GGA-Institutes. Folgende Bohrungen lieferten Proben: Bad Wur-
zach (92 m Kerne), Waldburg (6 m Kerne), Baitenhausen (1 m Kerne), Saulgau (Einzelpro-
ben), Erding (Einzelproben), Singen (Einzelproben), Donaustetten (Einzelproben) und Gais-
beuren (Einzelproben). Abb. 3.9 zeigt die Lage der erwahnten Bohrungen.

An den Gesteinsproben fur das Testgebiet Westliche Molasse wurden einheitlich die folgen-
den petrophysikalischen Eigenschaften bestimmt: Dichte (p), Warmeleitfahigkeit (A) in tro-
ckenem und gesattigtem Zustand sowie spezifische Warmekapazitat (c,). Einige ausgewahl-
te Probensticke wurden bei der RWTH in Aachen oder am GGA-Institut in Hannover weiter-
fuhrenden petrophysikalischen Messungen unterzogen. So wurde in einem geringeren Um-
fang an der RWTH die Kompressionswellengeschwindigkeit gemessen, wahrend im GGA-
Institut in Hannover die Temperaturabhangigkeit der Warmeleitfahigkeit bestimmt, sowie eine
Rontgen-Fluoreszenz-Analyse (RFA) vorgenommen wurde. Die RFA wurde durchgefuhrt,
um damit eine Aussage Uber die Warmeproduktionsrate zu treffen. Alle diese zusatzlichen
Untersuchungen wurden mit Blick auf eine Verwertbarkeit zur Korrektur (Porositat) oder zur
Rekonstruktion der fir uns wichtigen thermophysikalischen Parameter unternommen. Eine
Beschreibung der Messprinzipien und der Messgerate finden sich in Anhang C dieses Be-
richts.

Wiérmeleitfahigkeit

Die Ergebnisse der Warmeleitfahigkeitsmessungen des langsten uns zur Verfiigung stehen-
den Kernstlcks (Bad Wurzach) sind in Abb. 3.10 dargestellt. Jedes der etwa einen Meter
langen Kernsegmente ist in vier bis acht Fragmente zerbrochen. Diese wurden kontinuierlich
abgetastet und eine mittlere Warmeleitfahigkeit bestimmt, sodass fir jeden untersuchten
Kernmeter zwischen 4 und 8 Messwerte erzeugt wurden (Links dargestellt). Diese wurden
jeweils zu Mittelwerten zusammengefasst (Mitte und rechts). Es ist zu sehen, dass die War-
meleitfahigkeit der gesattigten Kerne Uber den ganzen Bereich sehr konstant bleibt. Man
kann fur den Bereich der OMM und Baltringer Schichten vermutlich ohne groRen Fehler eine
konstante Warmeleitfahigkeit ansetzen.

Interessant ist auch die an trockenen Proben gemessene Warmeleitfahigkeit. In der mittleren
Abbildung ist ein Gamma-Ray Log (GR-Log) der Warmeleitfahigkeit unterlegt. Die gesattigte
Warmeleitfahigkeit korreliert im Gegensatz zur ungesattigten nicht mit dem GR-Log. Naturli-
che Radioaktivitat ist in Sedimentgesteinen hauptsachlich durch die Lithologie (Tongehalt)
bestimmt. Da Luft im Vergleich zu Wasser eine sehr viel geringere Warmeleitfahigkeit be-
sitzt®> und als thermischer Isolator wirkt, sind die Anderungen aufgrund der Lithologie sehr gut
zu sehen. Die gesattigte Warmeleitfahigkeit dagegen ist im Wesentlichen porositatsgesteu-
ert. Diese schwankt zwischen 15 und 30 % (siehe Abschnitt Warmekapazitat und Tempera-

3 Warmeleitfahigkeiten: Luft: 0.026 W (m K)*', Wasser: 0.58 W (m K
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turleitfahigkeit) zeigt aber keine systematischen Trends. Eine schwachere, umgekehrte Kor-
relation der trockenen Warmeleitfahigkeit zeigt sich mit dem spezifischen elektrischen Wi-
derstand (rechts). Auch dieser wird durch Porositat und Tongehalt bestimmt. Leitfahige
Tonminerale senken den Widerstand und flihren zu der beobachteten negativen Korrelation.

In Abb. 3.11 sind die Messwerte aus der Schweizer Molasse (Leu et al., 1999) im Vergleich
zu unseren dargestellt. In der tiefenabhangigen Darstellung (links) zeigt sich eine schwache
Zunahme der Warmeleitfahigkeit mit der Tiefe, unabhangig von Lithologie und Geologie.
Dies ist auf die zunehmende Kompaktion und somit Reduktion der Porositat der Sedimente
zurlckzufuhren. Rechts ist ein Vergleich von Haufigkeitsverteilungen unserer Messungen mit
den Schweizer Werten dargestellt. Fiir die Obere SilRwassermolasse liegen im Moment kei-
ne Messungen vor. Flr die anderen Einheiten ergeben sich vergleichbare Werte, wobei zwei
Unterschiede deutlich werden. Zum einen ist die Verteilung unserer Messwerte enger,
hauptsachlich ein Effekt der kleineren Stichprobe. Zum anderen liegen die Werte etwas ho-
her. Da unsere Proben dem Tiefenintervall 600 — 800 m entstammen, ist eine leichte Erho-
hung gegenuber den Schweizer Messwerten plausibel, die aus dem Tiefenintervall 0 — 700
m stammen.

An der RWTH Aachen besteht zusatzlich zu den Standardmethoden die Méglichkeit, die
seismische Geschwindigkeit und die Gamma-Dichte mit einem Core-Logger zu bestimmen
(Messprinzip siehe Anhang). In Abb. 3.12 ist die Warmeleitfahigkeit gegen die seismische
Primarwellengeschwindigkeit v, aufgetragen. Eine deutliche positive Korrelation ist sichtbar.
Diese ist im wesentlichen auf die Abhangigkeit der beiden Parameter von der Porositat zu-
rickzufihren. Fir die seismische Geschwindigkeit wird haufig eine Beziehung nach Wyllie et
al. (1956) angenommen:
L = £+ﬂ 3.1

\4 V‘ r \%

g m

Fur die Warmeleitfahigkeit kann Ublicherweise das geometrische Mittel der Matrix- und Fluid-
eigenschaften benutzt werden:

— 9. 719
Ay =202t 3.2

Hier bezeichnen die Indizes g, f und m jeweils die Gesamt-, Porenfluid- und Matrix-
Eigenschaften. Aus den Beziehungen wird ersichtlich, dass bei abnehmender Porositat die
Gesteinseigenschaften starker durch die Matrixeigenschaften bestimmt sind und umgekehrt.

Fur unseren Wertebereich ist die Annahme einer linearen Korrelation der beiden Parameter
sinnvoll. Um die Beziehungen zu quantifizieren, wurden fur den Gesamtdatensatz zwei Aus-
gleichsgeraden mit einem Ansatz von A = a v, + b bestimmt. Die eine folgt Leu et al. (1999),
die b=0 setzen, d. h. die Gerade verlauft durch den Koordinatenursprung. Unter dieser Vor-
aussetzung ergibt sich aus dem vorliegenden Datensatz eine Steigung von 0.76+£0.02 W (m
K)'/ (km s™). Aus der geologischen Ansprache der Bohrung ist ersichtlich, dass es sich
hauptsachlich um Fein- bis Mittelsandsteine mit Siltmergeln handelt. Fir diese Gesteine in
der OMM geben Leu et al. (1999) Steigungswerte von 0.70 (Siltsteine), 0.72 (Feinsandstei-
ne) und 0.8 (Mittelsandsteine) an. Diese sind in guter Ubereinstimmung mit den von uns
gefundenen Ergebnissen. Dies ist insbesondg%e wichtig, da es die Vermutung bestétigt, das
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fundenen Ergebnissen. Dies ist insbesondere wichtig, da es die Vermutung bestatigt, das die
Korrelationen zwischen diesen physikalischen Parametern regionale Gultigkeit haben und
auch auf andere Lokationen im Arbeitsgebiet Ubertragen werden kénnen.
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Abb. 3.10: Ergebnisse der Wérmeleitféhigkeitsmessungen am Kern Bad Wur-
zach. Unterlegt ist die Stratigraphie der Bohrung. Links sind die Einzelmessun-
gen als Symbole fiir trockene (rot) und saturierte (blau) Proben dargestellt. In der
Mitte und rechts sind die Mittelwerte fiir jeweils einen Meter gezeigt. Ein Gamma-
Ray Log (mitte) und ein Log des spezifischen elektrischen Widerstandes (rechts)
sind diesen Kurven jeweils als grau gefiillte schwarze Kurven unterlegt. Die geo-
logischen Einheiten sind wie folgt abgekiirzt: OMM — Baltringer Schichten (BA),
OMM - Sandschiefer (SS), OMM - Basissandstein (BS), Untere
StRBwassermolasse (USM).
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Abb. 3.11: Vergleich der Wérmeleitféhigkeiten, gemessen am Kern Bad Wurzach
und aus der Schweizer Molasse (Leu et al., 1999). Links ist die Wérmeleitfdhig-
keit aller Proben aus Leu et al. (1999) gegen die Tiefe aufgetragen, aufgeschliis-
selt nach Stratigraphie und Lithologie. Rechts ist die Héaufigkeitsverteilung fiir

verschiedene geologische Einheiten gezeigt. (Rot: Eigene Messungen; Blau: Leu
etal., 1999)
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Abb. 3.12: Korrelation der Wérmeleitfdhigkeit A mit der seismischen Longitudi-
nalwellengeschwindigkeit v,, basierend auf den eigenen Messungen aus Bad
Wurzach (durchgezogene Linie: Gesamtanpassung; gestrichelt: Anpassung fiir
verschiedene Gesteinseinheiten; gepunktet: Anpassung durch den Ursprung,
d. h. b=0).
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Abb. 3.13: Histogramm der Anpassungsresiduen fiir die Ausgleichsgerade aller
Messwerte mit b # 0 in Abb. 3.12.
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Allerdings ergibt die Anpassung einer Gerade durch den Ursprung kein befriedigendes Er-
gebnis. Die Annahme eines nicht verschwindenden Achsenabschitts b fihrt zu einer deutlich
besseren Anpassung. Diese Ausgleichsgerade besitzt die Steigung a = 0.47+0.07 W (m K)™/
(km s™) und den Achsenabschnitt b = (0.72+0.16) W (m K)™.

Fir die einzelnen geologischen Einheiten sind ebenfalls Regressionen durchgefihrt worden.
Hierbei werden die Beziehungen jeweils durch eine Funktion der schon beschriebenen Form
angepasst. Die Ergebnisse sind in Tab. 3.1 zusammengefasst. Die Fehlergrenzen der An-
passungen sind hier recht gro. Zum einen liegt dies daran, dass die Anzahl der Messpunkte
noch vergrofRert werden muss. Zum anderen geht die Anpassung nach der Methode der
kleinsten Quadrate von normalverteilten Fehlern aus, die bei petrophysikalischen Fehlern
Ublicherweise nicht gegeben sind. Daher wird in der Zukunft ein ,robuster Anpassungsalgo-
rithmus (Huber, 1984) verwendet werden. Fir eine korrekte Abschatzung ist auch die Be-
trachtung der Fehler in beiden MessgrofRen nétig. Momentan wird aber nur der Fehler in der
Warmeleitfahigkeitsmessung betrachtet.

Dennoch ist ersichtlich, dass die Zunahme der Warmeleitfahigkeit bei einem Anwachsen der
seismischen Geschwindigkeit fur alle Einheiten in etwa gleich ist. Unterschiede zeichnen sich
hauptsachlich im Achsenabschnitt ab. So kann man z.B. sagen, dass die Werte der Baltrin-
ger Schichten generell niedriger liegen als die des Sandschiefer. Das Histogramm der Resi-
duen fiir die Anpassung aller Datenpunkte in (Abb. 3.13) zeigt eine Streuung der Warmeleit-
fahigkeitswerte von etwa +0.2 W (m K)'. Die Verteilung ist leicht schief, was im Wesentli-
chen auf die Werte in den Baltringer Schichten zuriickzufihren ist.

Der Basissandstein hat eine Gruppe anomaler Werte bei 2000 — 2500 m/s, die nicht in die
Auswertung einbezogen wurden. Alle Messwerte dieser Gruppe stammen aus dem Kernab-
schnitt bei 780 — 781 m Tiefe. Aus der Ansprache des Kernes ist ersichtlich, dass in dieser
Tiefe ein Ubergang von Feinsandstein mit Siltmergeln zu Mittelsandstein mit Siltmergeln er-
folgt. Ebenfalls in dieser Tiefe ist ein Einbruch im Widerstands-Log zu beobachten. Der Kern
selbst hat rotliche Verfarbungen, die von Ausfallungen zu stammen scheinen. Die Vermutung
liegt nahe, dass an dieser Grenze eisenhaltige Minerale ausgefallt wurden.

a b
Einheit

[W (m K)"/ (km s)] W (m K)']
Baltringer Schichten (OMM) 0.49+0.32 0.46 £ 0.56
Sandschiefer (OMM) 0.46 £0.09 0.79+0.23
Basissandstein (OMM) 0.60+0.78 0.53+1.15
USM 0.52 £0.60 0.67 + 1.56
Alle 0.47 £0.07 0.72+0.16

Tab. 3.1: Werte der Koeffizienten der in Abb. 3.12 gezeigten Ausgleichsgeraden.
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Bohrung Teufenintervall s p 0} Stratigraphie Lithologie
m m wm'K' kgm?® %
Singen 315 1.75 tDt Deckentuff, rétlich
Saulgau TB-1 502 506 212 2590 37 tUSM, Kalkstein
9 ) ' SuRwasserkalkzone
Baitenhausen1 1332 1339 292 2670 57 tUSM Sl
Siltmergelstein
. jo, Malm Kalkstein mit
Singen 402 2.70 2670 26 Portlandium, & Massenkalkkomp.
Donaustetten 383 240 2670 1.8 i Kalkstein schwach
Kimmeridgium, & gebankt
Donaustetten 412 210 2630 1.8 o, Malm e el
Kimmeridgium, y wechselnd
. jo, Malm Mergelstein,
Singen 604 213 . s Kimmeridgium, y Mergelkalkstein
Erding 1 1879 1883 310 2760 32 o, Malm Relinhyeleaa el
£ bisy hellbraun
Donaustetten 448 270 2680 1.9 o, Malm Kalkstein gebankt mit
Oxfordium, B Mergelfugen
. jo, Malm Dolomit, hart,
Erding 1 2200 2202 3.1 2810 27 Oxfordium, el
: jo, Malm .
Erding 1 2200 2202 2,15 2730 ) Kalkstein, Massenkalk
Oxfordium, B
) jo, Malm Kalkstein, harter
Erding 1 2219 2224 2.80 2700 3.3 Oxfordium, b s———
jo, Malm Mergelstein und
Donaustetten 457 460 2.20 2650 2.4 O st o el bk
Saulgau TB-1 618 625 2.99 2710 1.8 jo, Malm Zementmergel
Hebertshausen 1 1451 1483 3.73 10.4 jo, Malm Kalkstein
Erding 1 2230 2243 212 2720 32 10, Nialim Kalkstein, Riffschutt
Oxfordium, o
) jo, Malm Schwamm-
Sl 2 22 18 e el Oxfordium, o Mergelfaserkalk
Gaisbeuren 2 2539 2.71 2690 5:3 Grundgebirge
:l Vulkanite :l Karbonate
_I Klastite |:| Karbonate
- Klastite |:| Karbonate

:l Metamorphite

A: wassergesattigt, T =20 °C

Tab. 3.2: Messungen der Wérmeleitféhigkeit (A ), Dichte ( p) und Porositét (®)

an einzelnen Kernproben.

Es ist z.B. aus junger ozeanischer Kruste bekannt, dass Ausfallungen die seismische Ge-
schwindigkeit drastisch erhdhen, ohne die Gesamtporositat signifikant zu beeinflussen. Die-
se ist jedoch relevant fir die Warmeleitfahigkeit. Damit werden hohe seismische Geschwin-
digkeiten bei relativ kleinen Warmeleitfahigkeiten erzielt. Dies stellt nach unseren bisherigen
Kenntnissen in unserem Arbeitsgebiet einen Sonderfall dar, der das Temperaturfeld nicht

signifikant beeinflusst. Daher wurden diese Messwerte fur die Regression verworfen.
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Zusatzlich zu dieser hochaufloésenden Messung wurden Proben aus anderen Bohrungen
vermessen. In der Hauptsache handelt es sich um Proben aus dem Malm. Die Werte sind in
der Tab. 3.2 zusammengefasst. Die Messwerte schwanken zwischen 1.7 und 3.7 W m'K"".
Die hohe Variabilitat ist auf die sehr heterogenen Ablagerungsbedingungen des Malm zu-
ruckzufuhren, die sich auch in den Logs wiederspiegelt. Sandige, tonige und kalkige Schich-
ten wechseln sich ab und fiihren zu einem sehr inhomogenen Bild. In weiteren Studien muss
dies durch weitere Messungen und Einbeziehung zusatzlicher Informationen bertcksichtigt
werden.

Wérmekapazitat und Temperaturleiftiahigkeit

An den Proben des Bad Wurzach Kernes wurde die Warmekapazitat ¢, gemessen. Das
Messprinzip ist das eines dynamischen Warmestrom-Differenz Kalorimeters (Héhne et al.,
1996). Hierbei wird eine kontinuierliche Messkurve der Warmekapazitat als Funktion der
Temperatur bestimmt. Die Messungen fiir das Tiefenprofil sind in der Abb. 3.15 links als
durchgezogene Linien dargestellt. Die theoretische Kurve der Warmekapazitat fir Festkérper
sollte im betrachteten Temperaturbereich etwa linear sein. England (1978) gibt zum Beispiel
folgende Funktion an:

¢,=0.75+4.63-10"T-1.45-10"T7 [J (kg K)"] 3.3

Hier ist die Temperatur in Kelvin angegeben. Daher tragt der invers-quadratische Term bei
Raumtemperatur nur wenig zum Kurvenverlauf bei.

Wirmekpazitat [J (kg K)']

40 60 80 100 120 140
Temperatur [°C]
Abb. 3.14: Schema der Auswertung der kalorimetrischen Bestimmung der Wér-
mekapazitdt. An den ungestérten Teil der Kurve wird eine Gerade (rot) ange-
passt, mit der die temperaturabhéngige Wéarmekapazitéat berechnet werden kann.

In griin ist die Basislinie dargestellt. Integriert man die Fléche Uber der Basislinie,
ergibt sich die latente W&rme der Reaktion, welche die Anomalie erzeugt.

Die Messkurven zeichnen sich allerdings durch einen etwa linearen Anstieg im unteren
Bereich und eine mehr oder weniger ausgepragte Anomalie im Bereich zwischen 60 und 140
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°C aus. Da sie positiv ist, muss der verursachende Prozess endotherm, d.h. energiever-
brauchend sein. Die Proben enthalten Tonminerale und Haftwasser kann an diese gebunden
sein. AuRerdem kann sogenanntes Kristallwasser in die Strukturen der Minerale eingebaut
sein. Beide Prozesse kdnnen den beobachteten Kurvenverlauf erklaren. Eine Erwarmung
der Probe fuhrt zu einer Freisetzung dieser Wasser. Hier benétigt zum einen das Aufbrechen
der Bindung und zum anderen auch die Verdunstung des Wassers Energie, die als
endotherme Reaktionswarme in der c,-Kurve sichtbar ist. Ein Beispiel flr die Auswertung der
Cp-Kurven ist in Abb. 3.14 gezeigt. Im unteren, linearen Bereich wird eine Gerade der Form

c,(T)=a,-T+a, (T in °C) 3.4

an die Messwerte (blau) angepasst (rote Linie). Diese gibt die temperaturabhangige Warme-
kapazitat wieder, welche in den Modellen benutzt wird. Die Koeffizienten der Regressions-
gerade sind in Abb. 3.15 Mitte dargestellt. Es ergibt sich nur eine maflige Korrelation mit der
Geologie. Der Koeffizient ay bleibt generell konstant. Fir den Basissandstein ist der Anstieg
der Warmekapazitat pro Temperaturanstieg (a;) generell um etwa 20% niedriger.

Weiter wurde versucht, das Kurvenmaximum auszuwerten. Dazu zieht man eine Basislinie,
welche die linearen Abschnitte beiderseits des Maximums verbindet. Bei den betrachteten
Proben ist man leider bei 150 °C noch nicht vollstandig wieder im ungestérten Bereich. Da-
her wurde die Basislinie zwischen den ungestdrten Werten unterhalb des Kurvenmaximums
und dem c, -Wert bei 145 °C interpoliert. Integriert man die Flache Uber der Basislinie, erhalt
man die latente Warme des betrachteten Prozesses. Die Werte flr die Proben aus Bad Wur-
zach sind in Abb. 3.15 rechts dargestellt. Die Werte korrelieren schwach mit dem GR-Log
(vgl. Abb. 3.10). Insbesondere die graduelle Abnahme im Basissandstein wird von den Wer-
ten gut nachvollzogen. Die Verbindung entsteht hier tiber den Tongehalt der Proben, der
einerseits die naturliche Gamma-Strahlung und andererseits die Menge gebundenen Haft-
wassers steuert. Diese Auswertung ist allerdings rein qualitativ. Eine Umrechnung auf das
Tonvolumen ist vermutlich nicht moglich.

Die in-situ Temperaturen fir die betrachteten Proben liegen zwischen 10 und 30 °C. Damit
ist der Umwandlungsprozess unter in-situ Bedingungen nicht relevant. In den Gebieten
weiter sudlich liegt die OMM allerdings tiefer und die betrachteten Prozesse werden die
Warmekapazitat modifizieren. Insbesondere sind die Messwerte, die wir bisher gemessen
haben, nicht unbedingt fur Gesteine hdherer Temperaturen anwendbar, denn das veranderte
Temperatur-/Druckregime wird auch die Art der Bindung von Wasser in den Mineralen
verandern. Fur die Messreihen des Folgeprojekts wird die Maximaltemperatur der Messung
daher niedriger sein, da die Messung sehr lange (48 Stunden) dauert und relevante
Informationen fir hdhere Temperaturen aus dem Kurvenverlauf nach den jetzigen
Kenntnissen nicht zu extrahieren sind. Auflerdem sollten die gleichen Einheiten in groReren
Tiefen beprobt werden, um auch fur diese Bedingungen aussagekraftige Messwerte zu
erhalten.
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Temperatur [°C] a, [J (K kg)™ E,[Wkg™]
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Abb. 3.15: Kalorimetrische Analyse der Proben aus Bad Wurzach. Links: Mess-
kurven mit Anpassung des ungestérten Niedrigtemperaturbereichs und Basisli-

nie. Mitte: Koeffizienten der linearen Anpassung. Rechts: Berechnete Aktivie-
rungsenergie E, des vermuteten Umwandlungsprozesses.
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Die Messung der Warmekapazitat kann benutzt werden, um von der Warmeleitfahigkeit auf
die Temperaturleitfahigkeit x zu schlieBen, welche die instationdre Warmeleitung be-
schreibt:

A
K=

- 3.5
pc,

Hier ist p die Dichte der Probe, die entweder nach dem Archimedes-Prinzip oder mit dem
Core-Logger bestimmt wurde.

In der Bohrung Bad Wurzach selber wurde kein ungestértes Temperaturprofil gemessen. Die
petrophysikalischen Eigenschaften des Gesteins variieren aber mit dieser, sodass ein Tie-
fenprofil der Temperatur notwendig ist. Der Fehler, der durch die Benutzung eines regionalen
Temperaturfeldes statt der echten in-situ Temperatur gemacht wird, ist dabei vernachlassig-
bar. Wir haben daher das ungestorte Log der benachbarten Bohrung Gaisbeuren 4 fir die-
sen Zweck benutzt. Die Temperatur und die daraus berechneten in-situ c,-Werte der Ge-
steinsmatrix sind in der Abb. 3.16 links aufen dargestellt. Die gemessenen Warmeleitfahig-
keiten an saturierten Proben sind rechts dargestellt (blau). Da auch A von der Temperatur
abhangt (vgl. Abb. 3.26), wurden die Messwerte mit dem Temperaturlog korrigiert (blau ge-
strichelt, rechts auRen). Warmekapazitat und Dichte des Gesteins werden als arithmetisches
Mittel der Werte flr Matrix und Porenfluid berechnet:

Cre :¢'Cp,f +(1_¢)'cp,m 3.6

p,=¢-p,+(1-9) p, 3.7

Hierbei bezeichnen die Indizes f, m und g wiederum die Eigenschaften des Fluids, der Matrix
und des Gesteinsverbandes.

Die thermischen Eigenschaften von Wasser als Porenfluid in Abhangigkeit der Tiefe bzw.
Temperatur sind Mitte rechts dargestellt (nach Wagner & Pruf3, 2001). Porositaten und Mat-
rix-Dichten der Proben wurden nach dem Archimedes-Prinzip oder mit der Gamma-Dichte
Messung des Core-Loggers bestimmt. Da nicht fir alle Proben diese Messwerte vorliegen,
wurden die Werte der Porositat und der Dichte interpoliert. Die Messpunkte sind in der Abb.
3.16 b) dargestellt, mit den interpolierten Funktionen als gestrichelte Linien. Die Interpolation
ist fir die Matrix-Dichte unproblematisch, da sie nicht sehr stark schwankt. Die Porositat ist
dagegen problematischer. Die Schwankungen in den Messwerten sind sehr hoch. Aul3erdem
liegen auch die absoluten Porositatswerte mit 15 — 30 % sehr hoch. Vermutlich ist dies auf
zwei sekundare Effekte zurtickzufiihren. (1) Die Ausbildung von Mikrorissen nach der Kern-
entnahme und Druckentlastung. (2) Haufig wurde bei der Messung der Proben ein Verlust
der Festigkeit des Kerns nach dem Trocknen und Saturieren beobachtet. Dabei quellen die
vorher getrockneten Tonminerale, vergro3ern ihr Volumen und sprengen den Gesteinsver-
band. Diese Effekte fuhren dazu, dass die Porositat gegenlber den in-situ Bedingungen
vermutlich erhéht ist. In den Baltringer Schichten wurden zwar Porositaten von bis zu 26 %
gemessen (Bertleff et al., 1988), die anderen Einheiten dirften aber wesentlich geringere
Werte aufweisen.
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Tiefe [m]

Temperatur [°C]  p (Matrix) [gcm®]  p (Wasser) [g cm?] AW (mK)']

5503035 26 285 0985 1 28 3 3

600

650

700

7501

8001

0.9 0.92 15 20 25 30 4.16 417 418 08 09 1
¢, (Matrix) [J (g K)'] Porositat [%] ¢, (Wasser) [J (g K)] k [m®s7]

Abb. 3.16: Tiefenprofil der Temperaturleitféahigkeit (rechts aullen). Eigene Mess-
werte der Wérmekapazitét, Porositét, Dichte und Wérmeleitfdhigkeit wurden fiir
in-situ Temperaturen korrigiert. Zusammen mit Literaturwerten fiir Wasser ergibt
sich die Temperaturleitféahigkeit. Rote durchgezogene Linie: Eigene gemessene
Porositatswerte. Rote gestrichelte Linie: « flir eine konstante Porositét von 10 %.
(Weitere Erlduterungen im Text).
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Um den Effekt der Porositat auf x abzuschatzen, wurde neben den gemessenen Werten
auch eine konstante Porositat von 10 % benutzt. Die Ergebnisse sind rechts auf3en (rot, ge-
strichelt) zu sehen. Flr die gemessenen Werte (rote Kurve, durchgezogen) liegt die Tempe-
raturleitfahigkeit um 10 — 15 % niedriger, wobei die Spanne durch die Zunahme der Warme-
kapazitat mit der Tiefe grélRer wird. Die Ergebnisse zeigen den grofien Einfluss der Porositat
auf die Temperaturleitfahigkeit, die in Sedimentgesteinen nicht vernachlassigt werden darf.
In den weiteren Arbeiten muss daher die Abschatzung der Porositaten verbessert werden.

3.3.2 Rekonstruktion aus geophysikalischen Logs

Da viele der Bohrungen in unserem Arbeitsgebiet nicht oder unvollstandig gekernt wurden,
ist eine flachenhafte Messung der Parameter an Gesteinsproben sehr schwierig. Als Losung
bietet sich hier die Nutzung geophysikalischer Bohrlochlogs an. Diese Messungen liegen
weit verbreitet sowohl in Erdol- als auch Thermalbohrungen vor.

Gegenlber Kernmessungen besitzen sie auRerdem mehrere zusatzliche Vorteile: (a) Sie
sind unter in-situ Bedingungen gemessen worden. (b) Sie erfassen ein groReres Gesteinsvo-
lumen als die Kernmessungen. (c) Sie sind, wo vorhanden, quasi kontinuierlich und erlauben
(d) zumindest in vertikaler Richtung Aussagen Uber die rdumliche Variabilitdt der Parameter.

Bohrlochlogs messen in der Regel nicht direkt die gewiinschten physikalischen Eigenschaf-
ten. Daher ist das Hauptproblem in der Loganalyse, von den Messungen auf die gesuchten
Parameter zu schlieBen. Fur kristalline Gesteine kann man diese Verbindung Uber den so-
genannten Kationen-Packungsindex erreichen (Rybach & Buntebarth, 1982; Rybach & Bun-
tebarth, 1984). Dieser Parameter beschreibt alle Gesteinseigenschaften und korreliert linear
mit der Warmeleitfahigkeit und seismischen Geschwindigkeit sowie logarithmisch mit der
Warmeproduktionsrate. Hieraus resultiert ein lineares Gleichungssystem mit dem die ge-
suchten Parameter berechnet werden kdnnen.

Fir Sedimente sind die groften Einflussfaktoren auf die physikalischen Eigenschaften die
Porositat und die Lithologie. In der Lithologie wird zum Beispiel zwischen sandigen und toni-
gen Sedimenten unterschieden (Brigaud et al., 1990), oder zwischen sandigen, tonigen und
kalkigen Sedimenten (Vacquier et al., 1988). Die Logs, mit denen eine Korrelation erzielt
werden kann, sind ebenfalls porositatsgesteuert. In Frage kommen die natirliche Gamma-
Strahlung (GR-Log), Gamma-Dichte (GD-Log), seismische Geschwindigkeit (Sonic-Log) und
Neutronen-Porositatsindex (NPI-Log). Wiederum ergeben sich lineare Korrelationen, die
durch Messungen an Kernproben kalibriert werden.

Seismische Geschwindigkeit: Fur die Schweizer Molasse haben Leu et al. (1999) einen
Katalog von Warmeleitfahigkeiten veroffentlicht, um die Entnahmeleistung von Erdwarme-
sonden abzuschatzen. Diese Messwerte sind auch in unser 3D-Modell eingegangen. Ein Teil
dieser Messwerte wurde indirekt Uiber die seismische Geschwindigkeit bestimmt. Die Autoren
fanden einen einfachen linearen Zusammenhang zwischen den beiden Parametern, mit ei-
nem Proportionalitatsfaktor, der mit Lithologie und Geologie variiert. Die Studie gilt allerdings
nur fir Tiefen bis 500 m. Vergleiche mit unseren Daten (siehe vorhergehender Abschnitt)
ergaben, dass dieser Zusammenhang nicht unmittelbar in gréRere Tiefen Ubertragen werden
kann und dass eine Beziehung mit einem Achsenabschnitt b # 0 eine bessere Anpassung
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schafft. Die Ergebnisse sind aber konsistent, sodass ein grof3rdumiger regionaler Zusam-
menhang angenommen werden kann.

Warmeproduktionsrate: Zwischen der Warmeproduktionsrate und der natirlichen Gamma-
strahlung besteht ein direkter Zusammenhang. Optimal ist eine spektrale Messung, aus der
die prozentualen Anteile radioaktiven Materials (Kalium, Thorium und Uran) berechnet wer-
den (Rybach, 1988). Aber auch aus alteren integrierenden Messungen kann die Warmepro-
duktion bestimmt werden (Blicker & Rybach, 1996). Hier kann die Warmeproduktionsrate H
durch zwei Methoden geschéatzt werden. Existieren Angaben Uber die Konzentration der ra-
dioaktiven Elemente, kann die Formel H [uW m™] = 10®° p (9.52¢cy + 2.56¢7, + 3.48¢c) be-
nutzt werden. Aus dem fast Uberall vorhandenen GR-Log kann nach entsprechender Vorbe-
handlung ebenfalls ein Schatzwert durch H [uW m™] = 0.0158 (GR[API] — 0.8) ermittelt wer-
den.

Fir die Bohrungen Bad Wurzach, Arlesried und Monchsrot liegen GR-Logs vor. Aus diesen
wurden Warmeproduktionsraten berechnet. Die Raten sind flr die verschiedenen Gesteine
sehr unterschiedlich. Zwischen Malm « und Malm g schwankt die Rate zwischen 0.2 und 0.6
W m™, im Dogger liegt sie Gber 1 uW m™. Fir die Molasse-Sedimente zeichnet sich ein
ahnlich inhomogenes Bild ab. Insgesamt I&sst sich fir die Bohrungen ein Mittelwert von etwa
1.0 yW m™ ansetzen. Aus der Literatur (Rybach & Cermak, 1982; Hanel, 1988, ) kann man
fir Sandsteine 0.32 pW m™ und Tone 1.8 uW m™ ansetzen. Die berechneten Werte passen
fur mergelige Gesteine somit gut ins Bild.

Wir schlielen aus den bisherigen Ergebnissen, dass die bendtigte flachenhafte Information
Uber die thermophysikalischen Parameter aus Korrelationen mit Bohrlochlogs extrahiert wer-
den kann. Die Ergebnisse kénnen auch als a-priori Information in die petrophysikalische In-
version eingehen. Damit kann die Abschatzung der Parameter weiter verbessert werden,
bzw. die Beziehung zwischen Warmeleitfahigkeit und seismischer Geschwindigkeit kalibriert
werden. Die in diesem Zusammenhang in der Literatur beschriebenen Verfahren wurden von
Williams & Anderson (1990) und Demongodin et al. (1991) zusammengetragen.

3.3.3 Stochastische Inversion petrophysikalischer Parameter

Ziel dieser Untersuchung ist es, die Schatzungen der Warmeleitfahigkeit fur die eindimensio-
nale Modellbildung zu verbessern. Da die Messungen thermophysikalischer Gesteinseigen-
schaften auf Grund des Mangels an Proben immer unvollstandig sein werden, ist eine Me-
thode erforderlich, um die Werte der Parameter fur die fehlenden Einheiten mit Fehlerangabe
abschatzen zu kénnen. Ein Vorteil der Methode ist es, dass Information aus anderen Quellen
Uber die gesuchten Parameter auf einfache Weise in die Inversion eingebracht werden kann.
Gemessene Werte der Warmeleitfahigkeit, zum Beispiel, kdnnen als a-priori Information be-
nutzt werden und somit die Schatzung der Warmeleitfahigkeit fir die anderen geologischen
Einheiten verbessern. Neben der eindimensionalen Modellbildung ist auch die Einschatzung
der raumlichen Variabilitat der Warmeleitfahigkeit wichtig. Diese wird zum Beispiel benétigt,
um in einem dreidimensionalen Modell die Parameter in einer geologisch sinnvollen Weise
zu variieren. Die daraus resultierenden unterschiedlichen Modellantworten lassen Aussagen
Uber die mdgliche Genauigkeit eines Modells zu.
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Das eingesetzte Vorwartsmodell ist eindimensional, stationdr und rein konduktiv. Es wird
jedoch die schon erwahnte Temperaturabhangigkeit der Warmeleitfahigkeit bericksichtigt.
AulBerdem geht die Warmeproduktionsrate in die Temperaturberechnung ein. Die Ldsung
wird nach der Methode der finiten Differenzen berechnet. Um die nichtstationaren Effekte zu
eliminieren, wurde die Temperaturstérung durch das Paldoklima von den Daten abgezogen.
Advektive Effekte werden aufgrund ihrer Komplexitat in diesem Modell noch nicht beriick-
sichtigt.

Das Vorwartsmodell beruht auf folgenden Vereinfachungen: (1) Die Erdbodentemperatur am
oberen Rand ist konstant. (2) Es herrscht ein konstanter Warmefluss in das Modell am unte-
ren Rand. (3) Es wird ein eindimensionaler vertikaler Warmetransport angenommen, wobei
die Diskretisierung der temperaturabhangigen Warmeleitfahigkeit und Warmeproduktionsrate
durch Schichten konstanter Eigenschaften erfolgte.

Diese Schichten wurden als jene 14 geologischen Einheiten parametrisiert, die auch im 3D-
Modell benutzt werden (Tabelle 3.5). Dies ist ein Kompromiss, da auch innerhalb dieser Ein-
heiten noch eine Feinstruktur der Warmeleitfahigkeit vorhanden ist. Allerdings mussen die
Schichten eine gewisse Machtigkeit besitzen, um gut mit dieser Methode aufgeldst werden
zu koénnen. Zu der bisher eingesetzten Parametrisierung ist kritisch anzumerken, dass zu-
mindest einige der einbezogenen Schichten einer weiteren Unterteilung bedirfen, da sie
durchaus signifikante Variationen in ihrer Petrographie aufweisen (Malm). Dies ist bei der
Pécletzahl-Analyse bereits berlcksichtigt, und wird in der Zukunft zu einer revidierten Defini-
tion der in der Inversion verwendeten zusammengefassten geologischen Einheiten flihren.

In vielen Bereichen der Geowissenschaften werden heute Methoden der stochastischen In-
version benutzt. Eine gute Zusammenfassung der gebrauchlichen Methoden findet sich bei
Sen & Stoffa (1995). Wir verwendeten zur Inversion eine einfache Monte-Carlo-Technik. Alle
Parameter besitzen ein vorgegebenes Intervall, in dem sie zufallig mit einer Gleichverteilung
variiert werden. Zusatzliche Information durch Warmeleitfahigkeitsmessungen wird in den
Algorithmus durch eine Einengung des Suchintervalls eingebracht. Alternativ kann zu diesem
Zweck auch eine weicher definierte Eingangsverteilung (z. B. Gauverteilung) angenommen
werden.

Abbildung 3.17 veranschaulicht das Vorgehen. Ein Vorwartsmodell wird zuféllig generiert
und seine Modellantwort berechnet. Aus Modell und Daten wird dann die Gute der Anpas-
sung berechnet. Ist diese besser als ein Akzeptanzkriterium, wird der Parametersatz akzep-
tiert, ansonsten verworfen. Die Glte der Anpassung ist in unserem Fall die Maximum-Norm
der Differenz zwischen gemessenen und berechneten Temperaturen:

Z;Modell _ ]—;Daten

q = max( ) 3.8

i=l.n
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Abb. 3.17: Schematische Darstellung der Monte-Carlo-Inversion der thermophy-
sikalischen Parameter. Im Idealfall ist die Ausgangsverteilung normal und kann
durch Mittelwert m und Standardabweichung o beschrieben werden. Dies ist je-
doch nicht immer der Fall.

Im Rahmen der Fortfiihrung des Projekts ist geplant, diese einfache Implementation durch
effektivere Verfahren zu ersetzen (z. B. Sambridge 99a,b), die dennoch eine Bestimmung
der Ausgangsverteilung der akzeptablen Parameter erlauben. Weiter sollte moglicherweise
die harte Annahme identischer Schichtparameter in allen Bohrungen durch die Annahme
einer raumlichen Kovarianz ersetzt werden.

Ergebnisse

Insgesamt wurden bisher finf Lokationen mit dieser Methode untersucht: Gaisbeuren (1
Bohrung), Bad Waldsee (2 Bohrungen), Laimbach / Aulendorf (1 Bohrung), Mdnchsrot (3
Bohrungen) und Arlesried (2 Bohrungen). Die Bohrung Bad Wurzach liegt 10 km von Bad
Waldsee entfernt. Daher wurde der gemessene Wert der Oberen Meeresmolasse (OMM) als
a-priori Information in dieser Inversion benutzt.

In Abb. 3.18 sind zwei Anpassungen dargestellt, die mit der stochastischen Inversion erzielt
wurden. Die Anpassung fir die Bohrung Gaisbeuren ist deutlich besser als jene fir Ménchs-
rot. Dies ist darauf zurickzufuhren, dass im Feld Monchsrot drei Bohrungen gleichzeitig in-
vertiert wurden und daher weniger Modelle in den Raum der akzeptablen Parameter fallen.
In beiden Anpassungen ist zu sehen, dass die Annahme von geologischen Einheiten mit
konstanten thermophysikalischen Parametern nur eine erste Naherung sein kann. Beson-
ders die Bohrung Gaisbeuren zeigt eine deutliche Feinstruktur.

Die Werte der Warmeleitfahigkeit fur die Obere Sillwassermolasse (Einheit 2) sind durchaus
vergleichbar. Fir die Untere SiRwassermolasse (Einheit 5) sind deutliche Unterschiede zu
sehen, die sich auch in den anderen Bohrungen wiederspiegeln.
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Abb. 3.18: Zwei Beispiele der petrophysikalischen Inversion, Ménchsrot 20 und
Gaisbeuren 4. Oben sind die Wéarmeleitfahigkeitsverteilung und die Anpassung
an die Daten dargestellt. Die Farben und die Nummern der geologischen Einhei-
ten entsprechen denen der geologischen Ubersicht (Abb.3.5 und Tab. 3.6). Un-
ten sind Wérmeleitfdhigkeitsverteilungen fiir ausgewéhlte Schichten dargestellt.
Dabei ist in rot das bestangepasstes Modell eingetragen, graue Kurven sind ak-
zeptable Modelle. Links sind zusétzlich jeweils die vorgegebenen Grenzwerte der
Parameter zu sehen. Die Berechnung wird bis zu 3 Millionen mal durchgefiihrt,
um aus dem gleichverteilten Raum der Eingangsparameter einen Verteilung ak-
zeptierter Parameter zu erhalten. Fir diese kbnnen dann Mittelwerte und Stan-
dardabweichungen angeben werden, wenn die Ergebnisse die Annahme einer
Normalverteilung rechtfertigen.
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Abb. 3.19: Ergebnisse fiir vier Gro3einheiten, deren Wérmeleitfahigkeit in der In-
version gut aufgelést ist. Die markierten Lokationen sind die (zusammengefass-
ten) Bohrungen Gaisbeuren 4 (1), Bad Waldsee (2 Bohrungen)(2) Laimbach 1 (3)
Ménchsrot (3 Bohrungen)(4) und Arlesried (2 Bohrungen)(5).

Nicht alle Einheiten kdnnen aufgeldst werden, da nicht alle in der nétigen Machtigkeit in allen
Bohrungen vorkommen. In Abbildung 3.19 sind die Ergebnisse fur die vier am besten aufge-
I6sten Einheiten dargestellt. Die Werte fur die Oberen Meeresmolasse (OMM) sind in guter
Ubereinstimmung mit den Werten, die am Bad Wurzacher Kern gemessen wurden. Die Wer-
te fir die Obere SiiRwassermolasse sind generell sehr variabel, ohne dass ein Trend zu er-
kennen ist. Flr die Untere Sulwassermolasse (USM) scheint sich eine Zunahme der War-
meleitfahigkeit in Richtung des Einfallens des Molassebeckens abzuzeichnen. Die Lokatio-
nen 3, 4 und 5 liegen alle auf der Fronhofen-Stérungszone. Diese ist generell in Richtung
des Streichens des Molassebeckens gerichtet. Augenscheinlich ist die Variation in dieser
Richtung nicht sehr grof3. Die Bohrung Gaisbeuren (4) liegt auf der Grenze zur helvetischen
Fazies des Malm (vgl. Abb. 3.4). Auch fir andere Einheiten sind Anderungen der Parameter
auf Grund der zunehmenden Versenkungstiefe in beckennormaler Richtung zu erwarten. Die
Ergebnisse fiir den Malm sind in guter Ubereinstimmung mit Messungen anderer Autoren
(siehe Tabelle 3.4).
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3.4 Palaoklima

Fur unser Projekt ist es von zentraler Bedeutung, den Effekt des Palaoklimas in den gemes-
senen Daten sicher und robust von den ubrigen Signalen zu trennen. In erster Naherung
kann dies durch eine Reduktion des Paldoklimas erfolgen, indem man ein vorher berechne-
tes Paladoklimasignal von den Messdaten abzieht. Héhere Genauigkeit kann mit einer ge-
meinsamen Beriucksichtigung sowohl der thermophysikalischen Parameter wie auch des
Palaoklimas im Rahmen eines Parameterschatzverfahrens erzielt werden. Die dazu notwen-
dige Software befindet sich zum gegenwartigen Zeitpunkt noch in der Entwicklung. Ein Bei-
spiel der z. Zt. verwendeten Reduktion ist in Abb. 3.20 dargestellt. Das Ergebnis ist durchaus
befriedigend, da die so berechneten reduzierten Temperaturen mit kleinen Werten stationar
um den Nullwert streuen und keine Trends mehr aufweisen.

Reduzierte Temperatur Temperaturstorung

Reduzierte Temperatur

Storung

(vor Korrektur) Palaeoklima (nach Korrektur) Waermestromdichte
T T T L= | ——— e NNl B
4 [ — el =
500

1000 -

1500 -
E — Aulendorf
L 2000 —— Bad Endorf 3 L
Q@ —— Bad Waldsee GB2
= Erding 1

Gaisbeuren 4
2500 —— KTB Oberpfalz VB L
— Moenchsrot 32
= = Steinheim 27
3000 -
3500 -
(b) (c) (d)
4000 L L L L L L 1 1 L L 1 L L
-1 01 2 3 -0.4 0 0.4 -10 0 10 20
T[K] T[K] T[K] q [W/m?

Abb. 3.20: Beispiel fiir die Korrektur des Paldoklimas. (a) Reduzierte Temperatu-
ren, Originaldaten (b) Extrahierte Temperaturstérung. (c¢) Korrigierte Daten. Wie
angestrebt, streuen diese reduzierten Temperaturen statistisch und station&r um
den Nullwert. (d) Stérung in der Warmestromdichte, berechnet aus (b).
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Abb. 3.21: Typische Signalformen fiir Verdnderungen des Paldoklimas auf un-
terschiedlichen Zeitskalen. Durch die unterschiedlichen Farben werden langperi-
odische (t >100000 Jahre, griin), mittlere (10000 >t >100000 Jahre, blau) und
rezente (t <10000 Jahre, rot) unterschieden. Die gestrichelte Kurve gibt die tat-
séchlich registrierte Anomalie wieder, die durch die Summe aller Beitrdge ent-
steht.
Der Einfluss des Palaoklimas auf die gemessene Temperatur im Untergrund beruht auf der
Diffusion eines zeitabhangigen Temperatursignals in den Untergrund. Da wir in diesem Pro-
jekt das Tiefenintervall 500 — 1200 m betrachten, ist das Signal der Erwarmung nach Ende
der letzten Eiszeit vor 10000 Jahren die entscheidende Grofie. Das maximale Signal kann
heute in etwa 1200 — 1500 m Tiefe nachgewiesen werden (Clauser et al., 1997). Eine Dar-
stellung der fiir bestimmte Paldosignale typischen Anomalieformen ist in Abb. 3.21 gegeben.
Es wird deutlich, das bei einer typischen Loglange von 500-2000 m selbst unter gunstigen
Umstanden Signale aus dem Zeitinterval von bis vor 20000 Jahren bis heute aufgelost wer-
den kénnen.

Der Effekt der zeitlichen Anderung der Erdbodentemperatur wurde zuerst von Lane (1923)
erkannt. Um ungestorte Messungen der Warmestromdichte zu erhalten, wurde in folgenden
Studien versucht, mit Hilfe bekannter postglazialer Klimageschichten Korrekturen fur die
Temperaturmessungen zu bestimmen (zum Beispiel: Birch, 1948; Benfield, 1939; Jessop,
1971; Zoth & Hanel, 1988). Nicht zuletzt im Zusammenhang mit der Debatte Gber die Klima-
erwarmung hat sich aber auch die Notwendigkeit ergeben, das vergangene Klima zu studie-
ren. Daher wurden Studien verdffentlicht, die sich mit der Ableitung, also Inversion, des Kili-
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mas aus Temperaturlogs beschéftigen. Eine Ubersicht und Vergleich der Methoden wird in
Beck et al. (1992) gegeben.

Der generelle Klimaverlauf aus Bohrungen ist heute recht gut bekannt. Aktuelle Studien be-
fassen sich mit der Rekonstruktion regionaler Klimaverhaltnisse und der Verbindung mit an-
deren Proxy-Daten, um die geringe zeitliche Auflésung des Temperatursignals zu verbes-
sern. Weiterhin untersuchen Forscher die Verbindung von Erdbodentemperatur und Lufttem-
peratur. Die Kopplung ist sehr komplex, da sie von vielen, unbekannten Parametern ab-
hangt, wie zum Beispiel Vegetation, Bodentyp, Wolkenbedeckung und der Lange der Monate
mit Schneebedeckung. Um die Kopplung unter kontrollierten Bedingungen zu erforschen,
werden geothermische Observatorien installiert, in denen Luft- und Bodentemperatur gleich-
zeitig erfasst werden (Chapman, 2001; Cermak, 2001).

Fur unser Projekt ist die Verbindung zwischen Luft- und Bodentemperatur wichtig, da zur
Validierung der Rekonstruktion Zeitreihen der Paldo-Lufttemperatur herangezogen werden.
Fur die Schweiz wurde eine empirische Korrelation zwischen Luft- und Bodentemperatur
festgestellt, die eine konstante und héhenunabhangige Differenz zwischen beiden GréfRen
beinhaltet (Signorelli, 2001). Dies rechtfertigt einen simplen und direkten Vergleich der bei-
den Zeitreihen fur unsere Zwecke.

3.4.1 Theorie

Das Verhaltnis von paldoklimatischem Signal zum Rauschen ist im Allgemeinen schlecht.
Eine Verbesserung ist zu erwarten, wenn man mehrere Bohrungen gleichzeitig invertiert. Die
dazu ndtige Annahme, dass alle Bohrungen das gleiche Paldoklima erfahren haben, ist in
Anbetracht der GréRe unseres Bezugsgebiets und des langen betrachteten Zeitraum eine
plausible Arbeitshypothese. Hansen & Lebedeff (1987) oder Schénwiese et al. (1993) geben
fur das Klima eine Korrelationslange von 500 km an. Es ist hier jedoch dann Vorsicht gebo-
ten, wenn der Verlauf der Oberflachentemperatur beispielsweise durch starke Héhenvariati-
onen moduliert oder durch regionale Vergletscherungen verandert ist. Es ist daher anzustre-
ben, auch diese regionalen Effekte in die Modellierung und Inversion des Paldoklimas zu
bertcksichtigen.

Auf Basis der Annahme einer gemeinsamen Klimageschichte werden zwei Ansatze zur In-
version verfolgt. Zum einen kann aus einer Vielzahl von Logs ein mittlerer Temperaturlog
gewonnen (Pollack & Huang, 2000) und zur Inversion benutzt werden. Dieser Ansatz wird
zum Beispiel in einer Datenbank zur Klimarekonstruktion der letzten 500 Jahre benutzt
(http://www.geo.Isa.umich.edu/~climate). Nachteilig hierbei ist, dass die unterschiedlichen
thermophysikalischen Parameter der Bohrungen nicht bertcksichtigt werden kénnen. Fur
solche kurzen Inversionen ist der Einfluss der thermophysikalischen Parameter nicht sehr
grold (vgl. Abschnitt Sensitivitaten). Fur Rekonstruktionen ber mehrere 10000 Jahre wird
der Fehler dieser Annahme allerdings zu groR3.

Eine andere Mdglichkeit ist es, die eindimensionale, zeitabhangige Warmeleitungsgleichung

el 9% rim 3.9
ot 0z 0Oz
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unter der Annahme eines homogenen Halbraumes zu I6sen. Dabei ist A die Warmeleitfahig-
keit (W K" m™), p die Dichte (kgm?), ¢ die spez. Warmekapazitat bei konstantem Druck (J

kg" K')und H die Warmeproduktionsrate (W m™).
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9.77] 47.94|Bad Waldsee GB2 | 1937| 604| 150 8.4| 27.11.9112.38| 1.0] 95| 40
11.89] 48.29|Erding 1 2200| 471] 120 8.5] 17.01.90(2.66] 1.0 77| 29
9.77] 47.87|Gaisbeuren 4 2500| 646| 75| 8.0 20.03.80(2.15] 1.0 75| 35
12.12| 49.82|KTB Oberpfalz VB | 3989| 514] 90| 7.5| 12.02.962.92|] 1.0] 65| 29
9.68| 47.97|Laimbach 1 1265 564| 400 8.4] 17.03.8312.21] 1.0 95| 43
10.02] 48.02{Mdnchsrot 32 1920] 638] 550 7.6] 15.11.89[2.20] 1.0 90| 41
10.07|] 48.68|Steinheim 27 318 17 23.05.8412.30] 1.0 85| 37

Tab. 3.3: Temperaturlogs, die flir die paldoklimatische Korrektur verwendet wur-
den. AuBBer den Temperaturlogs in der Molasse ist noch eine Messung der Tem-
peratur in der KTB-Vorbohrung aufgefiihrt.

Das Palaoklima wird als eine Abfolge von Temperaturstufenfunktionen parametrisiert. In die-
sem Fall ist die Losung von Gleichung 3.9 durch:

T(z)=T,+q,R(z)-M(z)+T,(z) 3.10

ul 76 z z
"dz" und T, :Z 7| erfe| —— |—erfc| ——| |.
/’i’( ) n=l 2 Ktn 2 Ktnfl

Diese Gleichung ist linear in den Amplituden der Palaotemperaturen TnG. Damit kann die

gegeben. Dabei sind

/1()

lineare Inversionstheorie (z. B. Menke, 1989) angewendet werden, um das Palaoklima zu
berechnen. Beltrami & Mareschal (1992) entwickelten ein Inversionsprogramm, welches die-
se Methode implementiert und in einigen Studien Anwendung gefunden hat (Beltrami & Ma-
reschal, 1997; Clauser & Mareschal, 1995). Wir haben dieses Programm flr die Inversion
der Temperaturlogs in der Molasse verwendet.

Eine groRRer Teil der hochaufgelésten, ungestérten Temperaturlogs in der Molasseregion
befindet sich in unmittelbarer Nahe der Fronhofen-Stérungszone (vgl. Abb. 3.4, oben). Die
gemeinsame Inversion beruht darauf, dass in den Logs ein identisches Signal des Palaokli-

mas vorhanden ist, jedoch unkorreliertes ,geologisches Rauschen® vorliegt. Daher ist unsere
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Situation nicht optimal: Viele der Logs zeigen im Tiefenbereich 1300 bis 1800 m starke Tem-
peraturanomalien, welche mit der Storungszone und dem Malm-Aquifer zusammenhangen.
Um dieses Problem zumindest etwas zu entscharfen, wurde aus den Erdolfeldern, welche
mitunter mehrere dicht beieinander liegende Logs enthalten, nur ein Log zur Inversion be-
nutzt. In Tab. 3.3 sind die benutzten Logs angegeben.

3.4.2 Sensitivitatsstudien

Als wichtiger thermophysikalischer Parameter muss die Temperaturleitfahigkeit in der Inver-
sion bekannt sein. Dieser Parameter ist recht schwer zu messen, variiert aber in der Praxis
nicht sehr stark, sodass vereinfachende Annahmen gerechtfertigt sind. Eine einfache Metho-
de bietet sich Gber den Umweg der Warmeleitfahigkeit. Diese ist entweder aus Kernmessun-
gen oder Uber den Temperaturgradienten und die regionale Warmestromdichte bekannt.
Uber die Beziehung x = A/(pc) kann nun die Temperaturleitfahigkeit berechnet werden, (oc)
ist hierbei die spezifische Warme pro Volumen des Gesteins und kann mit 2.3 MJ m™ K™ mit
einer Schwankungsbreite von 20 % angegeben werden. Durch diese Abschatzung wird ein
Fehler von 10 — 15% in der Temperaturleitfahigkeit erzeugt (Abb. 3.22, oben). Anderungen
der Leitfahigkeit in dieser Grélle produzieren zwar eine paldoklimatische signifikante Pha-
senverschiebung, wirken sich jedoch in dem im Bohrloch registrierten Signal kaum aus.

Im Rahmen des Projekts werden Warmeproduktionsraten mit Hilfe der RFA bestimmt. Diese
Ergebnisse liegen aber momentan noch nicht vor. Aus GR-Logs lasst sich allerdings die
Warmeproduktion nach der oben schon erwahnten Methode bestimmen (Blicker & Rybach,
1996). Fiir alle Lokationen wurde eine mittlere Rate von 1 pW m™ angesetzt (Tab 3.3), da
noch nicht gentigend Informationen vorliegen, um eine rdumlich variable Rate zu rechtferti-
gen. Der Einfluss einer falschen Warmeproduktion ist in Abb. 3.22 (unten) dargestellt. Hier
wird das palaoklimatische Signal bis etwa 10000 Jvh korrekt ermittelt, die Amplitude wird erst
falsch bei friiheren Zeiten. Dies bewirkt jedoch eine signifikante Anderung des Bohrlochsig-
nals um bis zu 0.5 K.

Es hat sich gezeigt, dass die Lange der verwendeten Temperaturlogs, nicht ausreichend ist,
um die komplette Klimageschichte der letzten 30.000 — 50.000 Jahre zu rekonstruieren. Ein
Beispiel hierfur ist in Abb. 3.23 dargestellt. Bei diesem Experiment wurde das Temperaturlog
der KTB-Vorbohrung systematisch von 4000 m bis auf 1500 m gekdirzt. Der daraus invertier-
te Temperaturverlauf wird umso schlechter, je kirzer das Log ist. Insbesondere wird die
Amplitude der Erwdrmung nicht mehr richtig wiedergegeben, wenn das Log kirzer als
2000 m ist. Eine Verschiebung des Minimums und eine Verkleinerung der Amplitude ist zu
sehen.
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Abb. 3.22: Inversionsergebnisse flir ein synthetisches Temperaturlog bei einer
Variation der Temperaturleitfahigkeit (oben, in mm? s”) und der Wérmeproduk-
tionsrate (unten, in uW m).

Temperaturverlauf Temperaturstérung

_ 2
o,
g 5
£ g 0
] o
4 o
3 §-1
0
S
w -2
g 3 ~ 5 -3
10 10 10 10 0 1000 2000 3000 4000
Zeit [Jvh] Tiefe [m]

Abb. 3.23: Inversionsergebnisse fiir das KTB-Log bei einem Beschneiden des
unteren Endes. Die Phasen und die Amplitude des rekonstruierten Klimasignals
dndern sich. Neben der Lénge des verwendeten Logs musste in der Inversion
der Dédmpfungsparameter e leicht verringert werden, da auch die Zahl der Daten-
freiheitsgrade vermindert wird und daher zu glatte Resultate erzielt werden.
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Abb. 3.24: Beispiel fiir eine falsche Schétzung des ungestérten Temperaturgra-
dienten durch ein Temperaturlog, das bei 1100 m abgeschnitten ist (hellblaue Li-
nie).

Eine Erklarung fir dieses Phanomen ist in Abb. 3.24 zu sehen. Die rote Linie stellt die redu-
zierte Temperatur eines ungestorten Logs dar. Sie ist die daher konstant gleich Null. Die
blaue Kurve ist eine palaoklimatische Stérung. Bei der Inversion eines Logs wird die unge-
stérte Temperatur an den unteren Teil des Logs angepasst. Bei einem Log, welches in einer
Tiefe endet, in der das gesuchte Signal immer noch vorhanden ist, wird somit einen falscher
ungestorter Gradienten ermittelt. Insbesondere ist der Nulldurchgang des Palaoklimasignals
bezogen auf die griin eingezeichnete falsche Referenztemperatur (,biased estimate®) zu
kleineren Tiefen, das heil3t zu spateren Zeiten verschoben. Das stimmt mit der Beobachtung
Uberein, dass die Phase des Temperaturmaximums in der Inversion fur die Logs mit kleine-
ren Tiefen zu spateren Zeiten hin wandert.

Um das Problem der Lange der Logs zu umgehen, wurde eine gemeinsame Inversion der
Logs in der Molasse und des Logs der 4000 m tiefen KTB-Vorbohrung versucht. Der Grund-
gedanke in dieser gemeinsamen Inversion ist, dass die Oberpfalz und die Molasse zwar
durchaus unterschiedliche Klimate besitzen, insbesondere wenn man kirzere Zeitskalen
betrachtet, aber das Signal der letzten Eiszeit in beiden Lokationen in etwa derselben Starke
vorhanden sein sollte. Eine Analyse des Paladoklimas fiur die KTB findet sich bei Clauser et
al. (1997).
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Abb. 3.25: Vergleich der Inversionsergebnisse (rot) mit verschiedenen Klima-
Proxies: Generell spiegelt der invertierte Temperaturverlauf die Proxies gut wie-
der. Die heftigen Klimaschwiinge im Zeitraum 20000 — 100000 Jahre kénnen al-
lerdings nicht mehr gut aufgelést werden. Die Anpassung an eine Zeitreihe aus
Deutschland (griin, Héanel, 1988) ist zum Zeitpunkt vor 100000 Jahren sehr
schlecht. Ein Vergleich mit der Schweizer Klimakurve (blau, Hanel, 1988) zeigt
allerdings, dass die mittlere Temperatur im Zeitraum 100 — 1000 ka wesentlich
niedriger war. Flir den Zeitraum heute-1000 Jahre zeigt die Bodentemperatur ei-
ne gute Korrelation mit der Kurve von Jones et al. (1999, hellblau), wiederum ist
eine starke Gléttung zu erkennen.

Die Ergebnisse sind in den Abbildungen 3.20 und 3.25 dargestellt. Im Vergleich zeigt sich
eine gute Ubereinstimmung mit anderen Klima-Proxies. Die hochfrequenten Schwankungen
des Klimas vor einigen tausend Jahren werden zwar nicht mehr aufgel6st, sind aber auch
nicht relevant flr die zu berechnende Temperaturstérung. Die reduzierten Temperaturen
zeigen einen Knick in den Verlaufen bei etwa 1200 m. Nach Abzug der Temperaturstérung
ist kein Trend in der generellen Anpassung mehr zu sehen. Die berechnete Temperatursto-
rung hat eine Amplitude von +3.5 bis —2.0 K. Als berechneten Stérung der Warmestromdich-
te werden bis zu —18 mW m™berechnet. Die Anpassung der gemessenen Daten zeigt immer
noch deutliche Trends, die durch die unberiicksichtigte Schichtung der Warmeleitfahigkeiten
oder Grundwasserstromungen erzeugt werden konnen.
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3.4.3 Inversionsergebnisse

Der direkte Vergleich mit der Inversion ohne das KTB-Log (hier nicht dargestellt) zeigt, dass
die Inversion mit KTB-Log eine starkere Erwarmung zur Folge hat. Aufderdem sind Minima
und Maxima der Klimakurven zur friiheren Zeiten hin verschoben. Dies ist konsistent mit den
numerischen Tests zur Verklirzung der Loglange und rechtfertigt die Benutzung dieser Me-
thode. Unklar muss allerdings bleiben, in wieweit die Vereisung sich auf das Temperatursig-
nal auswirkt. Es ist bekannt, dass die Vereisung einen isolierenden Einfluss hat und das Pa-
ldosignal in Bohrungen schwachen kann. Bei den unterschiedlichen Vereisungsverhaltnissen
des letzten Glazials im Molassebecken kann dies zu einer ortlich variablen Stérung fuhren.
Die Verteilung der Temperaturlogs ist im Prinzip ginstig genug, um eine solche Untersu-
chung durchzufihren. Allerdings lasst dies der Algorithmus, den wir im Moment benutzen auf
Grund der Beschrankungen bezlglich der Loglange nicht zu. Dieser Aspekt muss daher in
einem Folgeprojekt untersucht werden.

3.4.4 Neuentwicklung eines Inversionsverfahren

Die Entwicklung eines neuen Inversionsverfahrens ist einerseits aus den spezifischen
Schwierigkeiten motiviert, die aus der Rekonstruktion des Paldoklimasignals aus Bohrungen
unterschiedlicher Tiefe und Lithologie herriihren, andererseits aus dem Bestreben, die oft
geringe Datendichte bezlglich der thermophysikalischen Parameter durch Parameterschatz-
verfahren zu bewaltigen. Zu diesem Zweck sind die bisher verwendeten Methoden in ihren
Annahmen zu einschrankend (fehlende Berlcksichtigung der Inhomogenitat der Parameter
und ihrer Abhangigkeit von der Temperatur, Abb 3.26 und 3.27).

3.5

A= f(T) (Molasse Basin) A= f(T) (Haenel, 1988)
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Abb. 3.26: Temperaturabhéngigkeit der Warmeleitfahigkeit A . Links: Ergebnisse
eigener Messungen an Gesteinen der Molasse. Die Messwerte (Kreise) wurden
jeweils durch die Funktion A(T)=A/(B+T) angepasst. Rechts: Abhéngigkeiten
wichtiger Krustengesteine (Hénel, 1988).

80



Erkennen und Quantifizieren von Strémung

Porosity [%] AW (m K)]
0 20 40 3.2 34 3.6

ma'trix

200

400} -
600
800} - -

E1000

g

21200
1400
1600}

1800}

20000 50 100 0.8 0.9 1 12 1.4 1.6

Temperature [°C] Heat capacity [J (kg K)']  Diffusivity [107 m®s™]

Abb. 3.27: Abhéngigkeit der thermischen Eigenschaften im untersuchten Tiefen-
bereich von der Tiefe. Die wesentlichen Effekte beruhen einerseits auf der Ab-
nahme der Porositét (links, blau), sowie der steigenden Temperatur, die das ver-
halten von Fluid und Matrix bestimmt. Es wurde hier eine ,typische” exponentielle
Abnahme der Porositdt angenommen, die in der Literatur als Athy-Gesetz (z.B:
Allen & Allen, 1990) bezeichnet wird.
Kern des entwickelten Verfahrens ist ein flexibles Rechenprogramm auf Basis der Methode
der Finiten Differenzen zur Berechnung von Bohrlochtemperaturen in horizontal geschichte-
ten Medien, welches eine Temperaturabhangigkeit aller Parameter sowie zeitabhangige
Randbedingungen und Quellterme zulasst. Die eingehenden Parameter und Randbedingun-
gen konnen nichtlinear von der Temperatur abhangen. Fur typische Verhaltnisse in der Mo-
lasse ergeben sich allein durch die Bertcksichtigung der Temperaturabhangigkeit der War-
meleitfahigkeit Maximalabweichungen in der Temperatur von bis zu 5 K. Die verwendeten
funktionalen Abhangigkeiten sowie die Ergebnisse eigener Messungen am Kernmaterial aus
der Molasse sind in Abb. 3.26 wiedergegeben.

Bei der Inversion (Umkehrrechnung) wird eine Variante des Verfahrens angewendet, wel-
ches als Bayes-Inversion (Tarantola, 1987) bezeichnet wird. Hierbei werden die gesuchten
Parameter derart bestimmt, dass eine Zielfunktion

©=0,+0,=(d-gp)) C,d-g@P)+@{@-p,) C,(P-p,) 3.11

minimiert wird. Die Indizes d und p sollen sich hier auf gut bekannte Daten und weniger be-
kannte Parameter beziehen. Es ist d =[T;] der Vektor der Daten. Der Index i |auft dabei Uber
alle N in einem Bohrloch gemessenen Temperaturen, und g(p) stellt die Lésung des Vor-
wartsproblems bei gegebenem Parametervektor p dar. Im Falle der petrophysikalischen In-
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version setzt er sich aus den Vektoren der Schichteigenschaften A, H, der Oberflachentem-
peratur und dem basalen Warmefluss gs zusammen. p®" enthalt die a priori-Werte dieser
Parameter, die z. B. aus den oben genannten direkten petrophysikalischen Messungen oder
Abschatzungen stammen. C,, ist die Datenkovarianz (a priori) die hier einfach eine Diago-
nalmatrix mit den Varianzen der Daten ist, d. h. die auf diese Weise standardisierten Daten
werden als normalverteilt und unabhangig angesehen. Im einfachsten Fall ist C,, wie C4y
strukturiert, d. h. enthalt lediglich Parametervarianzen aus den obigen Schatzungen oder, im
Falle multipler Bohrungen, raumlich strukturierte Kovarianzen wie z. B.:

Tij

C,oce 2L 3.12

(Korrelationslange L, lateraler Bohrungsabstand Abstand r;)

Eine iterative Minimierung ergibt dann a posteriori-Parameter und -Kovarianzen. Dies kann
durch die von Tarantola & Valette (1982) alternativ gegebenen lterationsformeln

pr=pt +(87C,S+C,) " {STC[d~g(®)]-C, [P —p” T} 313
und

p"' =p‘+C,S8"(SC,S"+C,) " {[d—g(®")]-S[p" —p"']} 3.14
geschehen. S ist hier die Matrix der Ableitungen,

S, :@. 3.15
P

der berechneten Daten nach den Parametern des entsprechenden Vorwartsproblems. Ab-

hangig von dem quantitativen Verhaltnis von gemessenen Daten zu gesuchten Parametern

und je nach Verfligbarkeit und Eigenschaften der Kovarianzmatrizen kann die Anwendung

von 3.13 oder 3.14 wichtige Vorteile haben. In der vorliegenden Inversion kann die in jeder

nichtlinearen Iteration nétige Losung durch ein abgebrochenes CGLS-Verfahren (Hanke,
1995; Hansen, 1998; Bjork, 1998) realisiert werden.

Die aus dem Verfahren resultierenden Parameterfehler und weitere Informationen lber das
Auflosungsvermégen des Verfahrens konnen aus den Diagonalelementen der Kovarianz-

matrizen a posteriori C”
apo TH~-1gT —-1\-1
C=@E8C,S +C,) 3.16
bzw.
apo __ T T -1
c,=Cc,-C,S (SC,S +C,) SC, 3.17

entsprechend 3.13 bzw. 3.14 gewonnen werden. Ein derartiges Ergebnis ist in Abb.3.28 zu-
sammen mit erganzenden Monte-Carlo-Simulationen dargestellt.
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Abb. 3.28: Paléoklimainversion. Links: Ergebnis einer Rekonstruktion aus einem
Log von 2000 m Tiefe. Rot sind 95%-Vertrauensbereiche fiir diese Einzelinversi-
on eingetragen. Griin sind die Rekonstruktionen aus 300 Inversionsersuchen mit
einer Zufallsstérung von einer Standardabweichung von 0.25 K gekennzeichnet.
Sie liegen gut innerhalb der berechneten Fehlerbereiche. Rechts: Kovarianz-
matrix a posteriori, die aus dieser Inversion berechnet wurde. Sie liefert mit ihren
Diagonalwerten die Fehlerbalken der Inversion, und durch die Spreizung der Di-
agonale ein Mal3 fiir die zeitliche Auflésung (Menke, 1984).

Im Falle der Palaoklimainversion setzt sich der Parametervektor p aus den diskreten Ober-
flachentemperaturen in Abhangigkeit von der Zeit (Stufenfunktion) zusammen. Hier kann die
stabile Lésung des Problems durch die Wahl einer vorgegebenen Kovarianzmatrix

C, oce 2L 3.18

fur dieses p mit einer zeitlich variablen Korrelationszeit L erreicht werden. Alternativ kann die
Inverse dieser Matrix durch tL'L ersetzt werden (z. B. Rodgers, 2001). Es handelt sich dabei
um ein Produkt von Differenzmatrizen

-11L 0
L=| M-11 , 3.19
OL -11

wobei 1 ein frei bestimmbarer Regularisierungsparameter ist. Er wird in einem Kompromiss
zwischen Anpassungsfehler und Modellrauhigkeit gewahlt (Hansen, 1999). Dies Verfahren
wird im Gegensatz zur Wahl einer a-priori festgesetzten Kovarianzmatrix in der Bayes-
Inversion als Tikhonov-Verfahren bezeichnet (Tikhonov & Arsenin, 1979).

Die Verwendung dieses Verfahrens zur Rekonstruktion des Palaoklimas erhéht nicht nur die
Verwendbarkeit bei zu kurzen Bohrungen, sondern ist auch robust gegentber unkorrelierten
Stérungen in den verwendeten Temperatursignalen. Dieses Verhalten ist in Abb. 3.29 im
Vergleich zu dem bisher benutzen Verfahren dargestellt.
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Abb. 3.29: Verbesserter Geltungsbereich der Paldoklimarekonstruktion: Rekon-
struktion des Paldoklimas der letzten 30000 Jahre aus einem synthetischen
Temperaturlog in Bohrléchern verschiedener Tiefe. In diesem Zusammenhang
wichtigstes Merkmal ist der steile Anstieg am Ende der letzten Eiszeit vor ca.
10000 Jahren. Unten: Ergebnisse der Rekonstruktion des Paldoklimas durch ei-
nen eingefiihrten Inversionsalgorithmus (TSVD, Beltrami et al., 1997) Oben: Er-
gebnisse des neu entwickelten numerischen Verfahrens. Dieser Algorithmus be-
noétigt deutlich geringere Bohrlochtiefen und verhélt sich stabiler gegentliber Feh-
lern in den Daten.
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Wie schon aus dem Flussdiagramm der Projektarbeiten hervorgeht, sind die beiden Prozes-
se der Rekonstruktion und anschlieBenden Reduktion des Klimasignale einerseits und die
Rekonstruktion der thermophysikalischen Parameter andererseits eng miteinander verknipft
und erfordern ein iteratives Vorgehen.

Die gemeinsame Inversion von Bohrlochtemperaturen in Hinsicht auf Palaoklima (zeitabhan-
gige Temperatur an der Erdoberflache) und petrophysikalische Parameter (Diffusivitat k,
Warmeproduktionsrate H fir jede Schicht, sowie basaler Warmefluss) wurde in einem alter-
nierenden Schema realisiert, da die Teilprobleme unterschiedliche methodische Ansatze
erfordern. Im Fall des Paldoklimas handelt es sich bei den Parametern um einen Vektor
gleichartiger Parameter, deren Regularisieung durch eine altersabhangige zeitliche Korrela-
tionslange (Gleichung 3.18, vgl. Serban et al., 2001) bzw. durch eine Tikhonov-
Regularisierung 1. Ordnung (s. Gleichung 3.19) sehr effektiv erfolgen kann. Bei den schicht-
weise zugeordneten GrofRRen (petrophysikalischen Parametern) ist dies keine sinnvolle An-
nahme, es sei denn, eine raumliche Korrelation unterschiedlicher Bohrlochlogs wird unter-
sucht. Es ist daher effektiver, den in Abb.3.30 vereinfacht dargestellten Algorithmus zu ver-
wenden. Die in diesem Diagram beschriebenen Teilalgorithmen sind zum gegenwartigen
Zeitpunkt fertiggestellt und befinden sich im Stadium der numerischen Erprobung.

Fir die Realisierung und Weiterentwicklung der beschriebenen Methodologie ergeben sich
die folgenden zukiinftigen Aufgaben:

Die Kopplung der beiden Blécke der Palaoklimainversion (orange) und Petrophysikinversion
(gelb) kann durch mehrere Methoden erfolgen: Einerseits kann das in der aktuellen lteration

ermittelte Palaoklima 7?, zur Korrektur der vorhandenen Daten verwendet werden, um die

anschlieliende Petrophysikinversion stationar durchzufiihren. Andererseits kann diese direkt
instationar erfolgen. Wegen den auftretenden instationaren Rechnungen Uber lange Zeit-
raume ist dies aufwendig und nach den bisherigen Erfahrungen moglicherweise nicht effi-
zient.

Die Sensitivitaten S; (Gl. 3.15) werden im vorhandenen Rechenprogramm durch Differen-
zenquotienten angenahert. Dies erfordert eine hohe Zahl von Vorwartsrechnungen. In der
Zukunft soll dies durch adjungierte Verfahren (Marchuk, 1995; Sun, 1994) geschehen, die
lediglich ein zusatzliches Vorwartsproblem erfordern. Dies wird vor allem fir die Anwendung
fur die Inversion vieler Bohrungen nach einer groReren Anzahl von Parametern wichtig wer-
den.

Es sind eine Reihe von physikalischen Modellerweiterungen geplant. Um den Einfluss der
gesuchten Fluidbewegung auf das Palaoklima (,Auswaschung®) genauer untersuchen zu
kénnen, wird die Fluidgeschwindigkeiten als zusatzlicher Inversionsparameter eingefuhrt
werden. Dies erfordert moglicherweise eine lokale mehrdimensionale Erweiterung des Mo-
dells und seiner Inversen, da sich Stromungen hier zwangloser und physikalisch sinnvoller
integrieren lassen als im Falle einer Beschrankung auf schichtweisen Aufbau mit ,Pseudo-
quellen®, welche die Massenerhaltung des Fluids garantieren. Gleichzeitig besteht damit eine
Méglichkeit, Methoden der Bestimmung der Stromungsgeschwindigkeiten durch die Anpas-
sung stationarer oder instationarer analytischer Modelle (z. B. Vasseur & Demongodin, 1995)
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naher in Bezug auf Genauigkeit und mégliche Fehlerquellen zu untersuchen und sie gege-
benenfalls in das vorhandene lokale Inversionschema zu integrieren.

Petrophysikalische Parameter
n,, lterationen mit:

p=m;
p' =p‘ +(8'CLS+C,,) " {STCLIA-g(®)]-C,,[p" -p™' ]}

nein
k=k+1

ja

£
m apasteriort T,([ posteriori (I)

Abb. 3.30: Alternierendes Schema fiir die gekoppelte Inversion zur gleichzeitigen
Bestimmung von paldoklimatischem Signal und thermischen Gesteinseigenschaf-
ten.
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3.5 Vereinfachte Analysemethoden: Pécletzahl-Analyse und
schichtfolgende Stromungsanalyse

Im Messgebiet wurden, wie im Detailkonzept vorgeschlagen, zunachst klassische Péc-
letzahl-Untersuchungen durchgefiihrt. Diese ermoglichen unter der Voraussetzung be-
kannter thermophysikalischer Eigenschaften eine quantitative Bestimmung eines vertikalen
Strdomungsanteils. Ein derartiges Vorgehen ist jedoch flir eine subhorizontale (schicht-
folgende) Untersuchung nicht ohne Weiteres anwendbar, da der Anteil der horizontalen War-
meleitung gering ist. Daher wurde ein Verfahren fur die Auswertung korrelierter Springe des
Warmestroms entwickelt, die i. A. mit einer subhorizontalen Stréomung verknupft sind. Auch
hier lassen sich im Geltungsbereich dieses Verfahrens bei ausreichender Bohrungsdichte
quantitative Aussagen Uber Stromungsrichtung und ihre Flussintensitat treffen.

3.5.1 Vertikale Pécletzahl-Analyse

Die Warmetransportgleichung in einem porésen Medium lautet:

3(pe),T

p» =V-AVT-v(pc) VT +H 3.20

Dabei ist A die Warmeleitfahigkeit (W K' m™), p die Dichte (kg m? ), ¢ die spez. Warmekapa-
zitdt bei konstantem Druck (J kg' K') und v die Filtrations- oder Darcygeschwindigkeit
(ms™). Die Indices f und e geben an, ob sich die indizierte GréRe auf das Fluid oder als
effektiver Wert auf das System Fluid-Matrix bezieht. Die Terme auf der rechten Seite der
Gleichung geben der Reihe nach die Beitrage der Warmeleitung, des Transports durch
Stromung und der Warmeproduktion an.

Ist der Warmetransport stationar und rein konduktiv, ist die Losung von 3.20 in einer homo-
genen, isotropen Schicht (Warmeleitfahigkeit 1) bei einer konstanten Warmestromdichte g
eine Gerade konstanter Steigung. Die Temperatur in einer beliebigen Tiefe kann bei Ver-
nachlassigung der Warmeproduktionsrate / aus der Oberflachen-Warmestromdichte durch
die Formel

T(z)=T(z,) +%z 3.21
berechnet werden (z positiv nach unten). Diese Formel ist auch die Grundlage der im Text

vorgestellten konduktiv reduzierten Temperaturschnitte.

Nimmt man Uber ein Tiefenintervall der Lange L=z;-z, eine konstante vertikale Stromung an,
kann aus 3.20 folgende stationdre Warmetransportgleichung fir dieses System formuliert
werden (Bredehoeft & Papadopulos, 1965):

o'T
oz*

oT
—(p-c)fvE 3.22

0=21

87



Erkennen und Quantifizieren von Strémung

Temperatur In g (Warmestromdichte)
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Abb. 3.31: Prinzip einer vertikalen Pécletzahl-Analyse.

Normiert man die Temperatur durch AT = T,—T,, erhalt man eine vereinfachte Bilanzglei-
chung in den dimensionslosen Variablen ® = (T-Ty)/(T+-Ty) und &=z/L:

2
0 ®2 = Pe-a—® 3.23
0g o0&
mit der dimensionslosen Pécletzahl:
L
pe=da_ (POIL 3.24
dp A

Es handelt sich dabei um eine dimensionslose Zahl, die das Verhaltnis zwischen dem War-
metransport durch Advektion und dem durch Warmeleitung angibt.

Auf Basis der Losung von 3.23 kann die Pécletzahl mit dem folgenden vereinfachten Ansatz
abgeschatzt werden (Clauser, 1988): Es gilt

ln(q)zln(q0)+z% 3.25

mit qo als Warmestromdichte bei z,. Eine lineare Regression von In(q) = az + b ergibt die
Steigung der Regressionsgeraden Pe/L und den Achsenabschnitt In qo. q(z) kann dabei nu-
merisch durch Auswertung von

q(z)= —lﬂ 3.26
dz

bestimmt werden (vgl. Abb. 3.31).

Fur den Mehrschichtfall (Abb. 3.32), d.h. wenn verschiedene Schichten mit unterschiedlichen
Warmeleitfahigkeiten aufeinander folgen, kann flir jede Schicht die Temperatur in Abhangig-
keit von der Tiefe durch die Formel
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Abb. 3.32: Prinzipskizze zum Mehrschichtfall.

Al g | /(B ) Az=z0)Pell _ Az=20) R/l .
]}(Z)_|:[&J/(Lﬂ {e e }”} 3.27

berechnet werden, wobei g, Warmestromdichte bei z, ist.

Durch Rickrechnung auf die Temperatur sollte eine méglichst genaue Ubereinstimmung mit
der Eingangstemperatur erzielt werden. Abweichungen sind auf eine ungenaue Bestimmung
der Warmeleitfahigkeit zuriickzufihren. Die gemessenen Warmeleitfahigkeiten werden dann
interaktiv optimiert. Auf diese Weise erhalt man ein verbessertes Modell des Untergrundes.

Vertikale Pécletzahl-Analysen samtlicher untersuchter ungestorter Temperaturlogs sind in
Anhang A, Abb. A1-A23 zusammengestellt. Es sind jeweils nebeneinander Temperatur,
Warmeleitfahigkeit und der natirliche Logarithmus der Warmestromdichte dargestellt, wobei
letztere mit der vereinfachten Lithologie aus Abb. 3.5 hinterlegt ist. Die roten Linien in dieser
Graphik sind die stiickweise linearen Anpassungen, aus deren Steigung die Pécletzahl ge-
wonnen wird (Gl. 3.25). Die daraus gefolgerte FlieRrichtung ist jeweils durch Pfeile markiert.

Obwohl die vertikale Pécletzahl ein sehr empfindlicher Indikator fir advektiven Warmetrans-
port ist, sind diejenigen der eingetragenen Stromungsgeschwindigkeiten, welche kleiner als 1
mm/a betragen, vermutlich nicht signifikant. Sie wurden jedoch der Vollstandigkeit halber
ebenfalls eingetragen.

In den meisten Bohrungen konnten oberhalb des Malms nur geringe vertikale Strémungsge-

schwindigkeiten von wenigen mm/a gefunden werden (s. Abb. 3.33). Die in der Unteren

SiuRwassermolasse gefundenen Geschwindigkeiten liegen durchaus im Bereich der fir kom-

paktionsbedingte Aufstiegsbewegungen typischen Werte (Garven & Raffensperger, 1997,
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Cathles, 1997). Die USM ist mit Ausnahme der Bausteinschichten als wenig permeabel an-
zusehen.

Erst im Malm ist das Temperaturfeld deutlicher durch Advektion gestort, etwa in der Bohrung
Saulgau im Westen, die sich durch eine positive Temperaturanomalie auszeichnet. Hier wur-
de eine deutliche Abwartsstromung zwischen etwa 50 und 480 m Tiefe festgestellt, die sich
allerdings auf den Malm beschrankt oder méglicherweise tiefer reicht. Diese Stromung wird
im Hangenden durch eine horizontale Strdomung ersetzt. Dass die Abwartsstrdomung in der
Bohrung Saulgau nicht zu einer negativen Temperaturanomalie fihrt, ist mit ein Indiz dafr,
dass schichtfolgende Strémung ein wesentlicher Mechanismus ist, durch den in der westli-
chen Molasse Warme umverteilt und Anomalien erzeugt werden, welche sich konduktiv bis
in flache Schichten ,durchpausen®. Das geschieht vorrangig in den Bausteinschichten (siehe
schichtfolgende Strémungsanalyse) und in den Grundwasserleitern des Malms. Das
Schichteinfallen ist tendenziell in Richtung Sidosten, sodass die oben genannten Grund-
wasserleiter im Nordwesten bis in flache Teufen Wegsamkeiten zum Aufstieg von thermalem
Grundwasser bieten.
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Abb. 3.33: Fldchenhafte Darstellung der vertikalen Darcy-Geschwindigkeiten in
der Unteren SiiBwassermolasse (USM).
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3.5.2 Schichtfolgende Strémungsanalyse

Da die klassische Pécletzahl-Analyse nicht unmittelbar auf horizontale Strémungen anzu-
wenden sind, kann folgendes vereinfachte, auf Stallmann (1963) und Reiter (2001, mit
Erweiterungen) zurtickgehende Verfahren angewendet werden. Ausgehend von Gl. 3.22 gilt
bei geringer Vertikalstromung (z. B. in Schichten geringer Vertikalausdehnung) die Glei-
chung:

o’T (pc), oT

> v, — 3.28
Oz A, Ox

Im Falle subhorizontaler Schichten wird diese Gleichung ausgewertet, indem man die Rich-
tung x durch ein schichtparalleles / ersetzt und 3.28 nach v, auflost:

3.29

y) {GTT o'T

:(pc)f al| &P

Vi

Ein derartiger Grundwasserleiter 1asst sich in einer Darstellung des Warmestroms Uber der
Tiefe als Sprung Ag bzw. als enge Zone mit unphysikalischem Gradienten erkennen (Abb.
3.28).

Mit der Definition der Warmestromdichte aus 3.26 kann fur eine dinne Schicht der Machtig-
keit 4 die zweite Ableitung auf der rechten Seite von 3.29 angenahert werden:

OT  Aq

—~ 3.30
Oz hA,

Ist der regionale oder lokale schichtfolgende Temperaturgradient bekannt — beispielsweise
aus geglatteten Temperaturinterpolationen — kann die zum Temperaturgradienten parallele

bzw. antiparallele Komponente der Stromungsgeschwindigkeit v, aus T an der Bohrung zu

-1
v, = 1 {O_T} Aq 3.31
(po), Lol ] h

bestimmt werden.

Die folgenden Abb. 3.34 - 3.37 zeigen Ergebnisse fir ein stationdres synthetisches Modell,
welches den hier ausgewerteten Effekt erlautert. In dieser Modellrechnung wurde eine diinne
permeable Schicht (Permeabilitat k = 10" m? = 1 D) in einen sonst homogenen Halbraum (k
= 10" m? = 10 uD) eingebettet. Die thermophysikalischen Eigenschaften sind konstant im
ganzen Bereich mit A = 3 und H = 0 angesetzt. Die Schicht hat eine konkave Geometrie, so-
dass sich auch bei konstanten Temperaturrandbedingungen (7T, = 10°C an der Erdoberfla-
che, konstanter basaler Warmefluss gz von 60 mW m™) ein rdumlich variabler Temperatur-
gradient mit unterschiedlicher Richtung ausbildet. Durch einen geringen hydraulische Poten-

tialgradienten von 2x 10, der durch die Randbedingen bei x=-5 und 5 km aufgepragt ist,
werden Filtrationsgeschwindigkeiten von etwa 1-2 m/a in der permeablen Schicht erzwun-

gen. Der Grundwasserfluss transportiert advektiv Warme entlang der Schicht von unten nach
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oben. Dies geschieht unterschiedlich effektiv, da das Schichteinfallen unterschiedlich stark
ist und somit die Richtung des Temperaturgradienten in der Schicht wechselt.

-2000

-1000

(uny) A

1000

2000

-2000 -1000 0 1000 2000
x (km)
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Abb. 3.34: Modell fiir die Berechnung synthetischer Temperaturdaten zur De-
monstration der schichtfolgenden Strémungsanalyse. Ndheres im Text. Links:
Gelb: Oberflache der im Modell realisierten permeablen Schicht. Rot: Projektio-
nen einiger Tiefenlinien auf die Grundfldche. Blau: Richtung des hydraulischen
Potentialgradienten. Rechts: Die Temperaturisolinien in dieser Schicht wurden in
eine horizontale Flache projiziert und (weil3) die daraus berechneten Tempera-
turgradienten eingetragen. Rot: Profillinien aus Abb. 3.35 bei x = £ 1000 m.
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Abb. 3.35: Schar von synthetischen vertikalen Temperatur- (rot) und Wérme-
stromprofilen (blau) entlang der in Abb. 3.34 markierten Linien bei x = £ 1000 m.

Grian: Tiefenlage der angeschnittenen durchstrémten Schicht. Die Temperatur-
logs sind zur gré3eren Ubersichtlichkeit jeweils um 10°C verschoben.

Entlang der in Abb. 3.34 markierten Linien bei x = £+ 1000 m erhalten wir die in Abb. 3.35

dargestellten Scharen von synthetischen Temperaturlogs und die daraus abgeleiteten verti-
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kalen Profile des Warmeflusses. Es ist deutlich zu erkennen, das in y-Richtung der durch das
Durchteufen der permeablen Schicht (markiert durch die dicken griinen Linien) erzeugte
Sprung abnimmt. Dies riihrt von dem abnehmenden Winkel zwischen Stromungsrichtung
und Temperaturgradient her, welcher unmittelbar die Effektivitdt des advektiven Warme-
transports bestimmt.

Durch die schichtfolgende Strémungsanalyse kénnen unterschiedliche Projektionen des als
raumlich konstant angenommen Stréomungsvektors bestimmt werden. Die Richtung dieser
Projektionen ergibt sich aus der Richtung des Temperaturgradienten am jeweiligen Punkt,
wahrend der Betrag proportional von der Sprungweite des Warmestroms ist. Dies ist sche-
matisch in den Abb. 3.36 und 3.37 dargestellt.

Log 1 Log 2
q (W m?) q(Wm)
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Abb. 3.36: Auswertung von korrelierten Spriingen des Wéarmestroms zur Be-
stimmung schichtfolgender Strémung. Die mittlere Darcygeschwindigkeit v der
Umgebung der Bohrungen (hier als rote Pfeile symbolisiert) kann unter glinstigen
Umstdnden aus den gemessenen Spriingen im Wéarmefluss Aqi = q+- q. und den
Temperaturgradienten VT; geschétzt werden. Jedoch liefern auch bereits die
blauen, parallel oder antiparallel zum Temperaturgradienten ausgerichteten Ge-
schwindigkeitskomponenten wertvolle Informationen zum Strémungsfeld, insbe-
sondere eine Angabe liber minimale zu erwartende Strémungsgeschwindigkeit.
Sie tragen wesentlich zur Kalibrierung eines Strémungsmodells bei.

Korrelieren derartige Zonen in mehreren Bohrldéchern, kann die obige Analyse bei vereinfa-
chenden Annahmen (z. B. homogener Stromung) erweitert werden: Mit den jeweiligen Dis-
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kontinuitdten Ag; und den Komponenten des schichtparallelen Temperaturgradienten an den
betreffenden Orten kann das folgende lineare Gleichungssystem fur die Komponenten der im
Untersuchungsbereich konstant angenommenen Geschwindigkeit v aufgestellt werden:
Ag,
(pc) by

=VT-v.+V.T-v 3.32

xTi Ux yii Ty

Hier sollen die Komponenten als Projektionen in die Schichtflache verstanden werden. Das
entstehende Gleichungssystem ist GUberbestimmt, sodass es durch eine Generalisierte Inver-
se geldst werden muss (im einfachsten Fall kleinste Quadrate, z. B. Menke, 1984). Dies er-
moglicht die Bestimmung von Betrag und Richtung der Stromung einschlieBlich ihrer Fehler.
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Abb. 3.37: Links: Uber einer Isoliniendarstellung der Temperatur sind aus den
synthetischen Daten berechnete Geschwindigkeitskomponenten nach Gl. 3.31
(weil3 und orange eingetragen. Rechts: Geometrie der Projektion der FlieRge-
schwindigkeit auf die jeweiligen Temperaturgradienten.
Bei dieser Schatzmethode wird ein bekannter lokaler Temperaturgradient an den einzelnen
Bohrungen vorausgesetzt. Dieser kann durch ein geeignetes Interpolationsverfahren aus der
in der untersuchten Schicht bekannten Temperatur berechnet werden. Es ist hier jedoch
Vorsicht geboten, da bei einem konstanten Gradienten — wie er zum Beispiel bei einer loka-
len Flachenanpassung durch 3 Punkte bestimmt wird — das Gleichungssystem 3.32 vom
Rang 1 ist. Es wird daher wiederum lediglich die Strémungskomponente (anti)parallel zum
Temperaturgradienten bestimmt. Dieser Wert ist eine Minimalabschatzung des Geschwin-

digkeitsbetrags und kann daher eine wichtige Grundlage fir den Nachweis von Strémungen
bilden.

Im Unterschied zu den vertikalen Pécletzahl-Analysen, die unter glnstigen Bedingungen
eine Nachweisgrenze von ca. 1 mm a™ erreichen kénnen, héngt die Méglichkeit des Nach-
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weises bei schichtfolgenden Analysen in erster Linie vom Winkel ab, den das Strémungsfeld
mit dem Gradientenfeld der Temperatur bildet. Strémungen machen sich nur dann in der
Warmebilanz bemerkbar, wenn ihre Richtung nicht stark von der des Temperaturgradienten
abweicht. Dies folgt unmittelbar aus der Form des Transportterms in Gl. 3.20. Dieser Winkel
ist in der Regel stark durch das Einfallen dieser Strukturen bestimmt, kann jedoch auch
durch laterale Inhomogenitaten der hydraulischen Permeabilitat oder der thermischen Eigen-
schaften der Gesteine beeinflusst werden. Verlauft die Stromung mehr oder weniger vertikal,
ist der Transporteffekt maximal. Der Temperaturgradient in subhorizontal verlaufenden
Schichten in Sedimentbecken ist im Allgemeinen nur wenige Prozent des normalen Vertikal-
gradienten, sodass die Empfindlichkeit hier deutlich geringer ist und typische nachgewiesene
Stromungsgeschwindigkeiten eher in der GréRenordnung von mehreren m/a liegen (Reiter,
2001). Um Strémungen in der GroéRenordnung von m/a unter ungulnstigen Bedingungen
(subhorizontale Lagerung der Schichten) zu erkennen, muss daher bei der Behandlung der
Temperaturlogs grof3e Sorgfalt aufgewendet werden.

48°30

~km

0.

o

Northern Bound

48°00

Northern|Boundary
_Bausteinsschichten ~
VAT ] &

ki

47°30

I | L
9°00 9°30 10°00

Abb. 3.38: Darstellung der schichtfolgenden Analyse fiir die Bausteinschichten.
Die Geschwindigkeit bezieht sich auf das Zentrum des Pfeils. Hinterlegt sind ei-
nige geologische Elemente des Untersuchungsgebietes. Die Nordgrenze des
Vorkommens der Bausteinschichten ist durch die violette gestrichelte Linie mar-
kiert.
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Abb. 3.39: Geologischer Schnitt durch das Feld Mdnchsrot nach Geyer & Gwin-

ner (1986) mit den im Text erwdhnten Bohrungen 20 und 32. Wie unschwer zu

erkennen ist, sind die advektiv bedingten Stérungen nicht — wie anfénglich ver-

mutet — durch die durchteufte Stérungszone bedingt, sondern wurden wahr-

scheinlich durch schichtfolgende Fluidbewegung in den Bausteinschichten her-

vorgerufen.
Die Verwendung der beschriebenen Schatzmethoden liefert Hinweise zur quantitativen Be-
stimmung der Strdémungsgeschwindigkeiten, kann jedoch eine kalibrierte Modellierung kei-
nesfalls ersetzen. Dies ist in erster Linie auf die zu Grunde liegende Physik zuriickzufihren.
Weiterhin sind die vereinfachten Annahmen des analytischen Ansatzes (z. B. bezliglich der
Normalkomponente des Warmeflusses und der rdumlichen Homogenitat der beteiligten Gro-
Ren) in Betracht zu ziehen. Insbesondere ist es nicht sinnvoll eine derartige Analyse im regi-
onalen Maldstab durchzufiihren, wenn eine Zirkulation zu erwarten ist, die durch hochperme-
able Stérungszonen oder Karstaquifere gepragt ist.
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Abb. 3.40: Regionale schichtfolgende Analyse des Strémungsverhéltnisse in den
Bausteinschichten zwischen den Bohrungen Bad Waldsee, Ménchsrot 32 und Ar-
lesried 26a.

In den drei ungestérten Bohrungen des Feldes Monchsrot (20, 31, und 32) kénnen Spriinge
im vertikalen Warmestrom im Tiefenbereich der Bausteinschichten korreliert werden. In die-
sem Falle liegen die Bohrungen in Abstanden von weniger als 1 km, sodass die Annahme
eines inhomogenen Temperaturgradienten nicht plausibel ist. Es wurde eine daher eine loka-
le Schatzung des Temperaturgradienten durch eine Flachenanpassung an die in den Bohrl6-
chern angetroffenen Temperaturen vorgenommen. Mit Formel 3.32 wurde sodann die gra-
dientenparallele Geschwindigkeitskomponente im Flachenmittelpunkt bestimmt. Eine An-
wendung der GauBlschen Fehlerfortpflanzung erlaubte zusatzlich ein Fehlerintervall zu
bestimmen. Die zunachst naheliegende Vermutung, die Temperaturstérung sei auf die
durchteufte Stérungszone zurlickzuflihren, kann mit Blick auf die in Abb. 3.39 gezeigte lokale
Geologie ausgeschlossen werden, da sie in den Bohrungen in sehr unterschiedlichen Tiefen
angeschnitten wird und nicht mit identifizierbaren Spriingen korreliert ist.

Die mit dieser Methode geschatzte schichtfolgende Darcygeschwindigkeit von v=20+12 m a™
erscheint sehr hoch. In der Literatur sind die Bausteinschichten jedoch als Grundwasserleiter
bekannt (Bertleff et al., 1988), sind einer der wesentlichen Kohlenwasserstoff flihrenden
Schichten im westlichen Molassebecken und weisen hohe Porositat und Permeabilitat auf.
Preusche (1996) gibt bisher unveréffentlichte Ergebnisse von verschiedenen hydraulischen
Tests der Kohlenwasserstoffindustrie an: Die Porositat liegt meist deutlich Gber 10 % (bis zu
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25 %), und es wurden Permeabilitaten zwischen 1 mD (10" m?) und 1.5 D (107" m?) ge-
schétzt. Ahnliche Werte wurden von Kronmiiller (1987a) und Kronmiiller (1987b) veréffent-
licht. Diese Permeabilitaten sind fiir die Tiefenlage von 1500 m hoch, lassen die von uns er-
mittelten Geschwindigkeiten jedoch als vorstellbar erscheinen.

In Abb. 3.40 sind Ergebnisse einer regionalen Konfiguration gezeigt. Die berechneten Werte
von 24 — 39 m a” sind véllig konsistent mit den Ergebnissen im Feld Ménchsrot. Zur Be-
stimmung der Strémungsrichtung wurde Formel 3.29 entlang der Verbindungslinie
ausgewertet die in etwa dem interpolierten Temperaturgradienten entspricht. Wegen der fast
kolinearen Lage der Bohrungen ist die Anwendung einer aufwandigeren Methode nicht
sinnvoll. Wir erhalten dabei lediglich eine Projektion der Strémungsrichtung.

Eine Untersuchung des beschriebenen Typs war nur fir den Grundwasserleiter der Bau-
steinschichten mdglich. Der Thermalwasserleiter im Malm (hauptsachlich Malm & bis {3, vgl.
Geologische Karte von Bayern, 1998) wurde von den Bohrungen nicht oft erreicht und noch
seltener durchteuft. Nach eingehender Analyse sowohl der vorhandenen Temperaturlogs als
auch der bisher bekannten hydrogeologischen Verhaltnisse muss angenommen werden,
dass die Vorraussetzungen der Analyse nicht erfiillt sind (deutliche vertikalstérungsbedingte
Anomalien in Saulgau und Bad Buchau, lokalisierte Karstaquifere). Zusatzlich erschweren
die nur sparlichen petrophysikalischen Daten flir diesen Bereich eine verlassliche Interpreta-
tion. Bei einer zukunftigen Projektfortsetzung wird gezielt versucht werden, bessere Informa-
tionen (petrophysikalische Logs und Kernmaterial) aus diesem Bereich von der Kohlenwas-
serstoffindustrie zu beschaffen.

Untersuchungen im Bereich des dritten bekannten Grundwasserleiters innerhalb der Oberen
Meeresmolasse (Baltringer Schichten) fihrten bisher zu keinem Ergebnis, da dieser Bereich
in allen untersuchten Bohrungen mit einer Zone regelmafiger, kurzwelliger Temperaturano-
malien kurzer (Wellenlange im Dezimeterbereich) Gber ein Tiefenintervall von 20 — 30 m ein-
hergeht. Dies ist plausibel auf das Vorhandensein von Konvektionszellen im Bohrloch selbst
zurlckzufuhren (siehe z. B. von Beardsmore & Cull, 2001). Die unmittelbaren Grunde dieses
Verhaltens mussen in der Zukunft noch genauer untersucht werden. Ein Beispiel fur die
Temperaturlogs in diesem Bereich ist in Abb. 3.34 gegeben. Nach Bertleff et al. (1988) ist
der untere Bereich der Baltringer Schichten durch Mittel- bis Grobsandsteine hoher Porositat
dominiert.

Schichtfolgende Strémungen scheinen ein wichtiger Mechanismus zu sein, um in der
westlichen Molasse Warme umzuverteilen und Anomalien zu erzeugen, die sich konduktiv
bis in flache Schichten ,durchpausen®. Das geschieht vorrangig in den Bausteinschichten
und im Malmkarst. Das Schichteinfallen ist tendenziell in Richtung Sidosten, sodass die
oben genannten Grundwasserleiter im Nordwesten bis in flache Teufen Wegsamkeiten zum
Aufstieg von thermalem Grundwasser bieten.
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Abb. 3.41: Verlauf von Temperatur und reduzierter Temperatur im Bereich des
Ubergangs von Baltringer Schichten (UMM, 2. Zyklus, Bertleff et al., 1988) und
den Sandschiefern der UMM (1. Zyklus).
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3.6 Dreidimensionale Modellierung des konduktiven Warme-
transports

Auf Basis eigener petrophysikalischer Messungen und Parameterschatzungen wurde unter
Zuhilfenahme geologischer Strukturinformation ein dreidimensionales Rechenmodell des
Untersuchungsgebiets (Abb. 3.42) erstellt. Dieses berucksichtigt als Transportprozess nur
die Warmeleitung im Gestein, da es als Referenzmodell zur Berechnung von méglicherweise
stromungsbedingten Temperaturabweichungen dient. An den Bohrungen wird die aus dem
Referenzmodell berechnete Temperatur von den gemessenen Daten abgezogen.

Die Modellierung wurde mit dem Rechenprogramm SHEMAT (Bartels et al., 2001)
durchgefiihrt, welches geeignet ist, dreidimensional den gekoppelten Transport von
Grundwasser, Warme und reaktiven Lésungen zu simulieren. Obwohl im Rahmen dieses
Projekts nur eine konduktive Referenzlésung angestrebt ist, ist mit der Verwendung dieses
Softwarepakets ein problemloser Ubergang zu einer Strémungsmodellierung gewahrleistet.

Bei der hier vorgestellten Modellierung wurde die stationare, nichtlineare Warmeleitungs-
gleichung

V-AVT+H=0 3.33

in drei Dimensionen mit vorgegebener Temperatur an der Oberflache und vorgegebenem
Warmefluss an der Basis geldst. Dabei ist A die Warmeleitfahigkeit (W K' m™), p die Dichte
(kg m?) und ¢ die spez. Warmekapazitat bei konstantem Druck (J kg™ K™). Der Index e gibt
an, dass sich die indizierte GroRRe als effektiver Wert auf das System Fluid-Matrix bezieht. H
ist die volumenbezogene Warmeproduktionsrate (W K" m?).

3.6.1 Aufbau des Modells

Da die Nachbildung der physikalischen Bedingungen - also die eigentliche Modellbildung -
der kritischste Punkt bei der numerischen Simulation ist, wurde grof’e Sorgfalt in eine mog-
lichst akkurate Nachbildung der geologischen Verhaltnisse als Parametrisierung der raumli-
chen Lage der petrophysikalischen und thermischen Variablen investiert. Dabei wurde im
Grolden und Ganzen der von der Fachsektion Hydrogeologie der Deutschen Geologischen
Gesellschaft (FH-DGG) empfohlenen Vorgehensweise gefolgt.

Das Modellgebiet hat in GauR-Kriiger-Koordinaten eine Ausdehnung von *04 — %40 im
Rechtswert und *?75 — 351 im Hochwert. Die horizontale Gitterweite betragt 1 km (137 x 77
Knoten) und die vertikalen Gitterweite 50 m (80 Knoten). Die basale Warmestromdichte gpas
wird konstant mit 88 mW m™ angesetzt (siehe Inversionsergebnisse). Die mittlere Tempera-
tur an der Erdoberflache wird mit Hilfe einer linearen Regression aus den Bohrlochtempera-
turen ermittelt und in der Flache interpoliert.
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Abb. 3.42: Das fiir die Pilotstudie gewéhlite Gebiet. Zu sehen ist die Topographie,
die gelben Kreise markieren Bohrlbcher von denen stratigraphische Angaben
vorliegen, die roten Kreuze markieren Bohrlécher in denen Temperaturmessun-
gen (keine BHT) durchgefiihrt wurden. Die obere rote Linie markiert die Donau,
die untere den Beginn der subalpinen Stérungszone, die rote Linie unten links
stellt den éstlichen Rand des Bodensees dar. Das gelbe Rechteck zeigt das fiir
die Modellrechnungen ausgewéhlte Gebiet.

Die wesentlichen Eingangsdaten fir die Struktur des Modells entstammen den geologischen
Schichtansprachen der Kohlenwasserstoff-Geologie. Leider liegen nur geringe Informationen
Uber die Petrographie vor. Um aus diesen Informationen ein - fir ein konduktives Modell aus-
reichend akkurates - dreidimensionales Abbild der Geologie zu erstellen, wurde im Rahmen
diese Projekts ein spezielles Rechenprogramm entwickelt, welches aus diesen Daten eine
Eingabedatei flr das Simulationsprogramm SHEMAT erstellt. Hierbei wird auch die Topo-
graphie mit einbezogen. Zunachst werden hierfiir die bekannten stratigraphischen Einheiten
zu Modellierungseinheiten zusammengefasst, welchen homogene Parameter zugewiesen
werden.

Die Grundlage der geometrischen Modellierung bilden hierbei die Tiefenangaben fiir die Ba-
sis der jeweiligen (ggf. zusammengefassten) stratigraphischen Einheiten aus der am GGA-
Institut gefuhrten Datenbank der Kohlenwasserstoffoohrungen (KW-DB). In Abb. 3.42 sind
die Orte der hier verwerteten Bohrungen eingetragen (gelb). AnschlieRend wird die Lage der
Tiefenbasis der interessierenden stratigraphischen Einheit im Raum interpoliert. Hierzu ste-
hen entweder eine Kriging-Methode (basierend auf GSLIB, Deutsch & Journel, 1998) oder
eine skriptbasierte Interpolation mit dem kommerziellen Programm Surfer (Ver. 7, Golden
Software) zur Verfiigung.
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Abb. 3.43: Flussdiagram fiir den Aufbau und die Funktionsweise des Programms
~geogrid“ zur Erstellung eines dreidimensionalen Finite-Differenzen-Modells.
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Diese zweite Variante bietet den Vorteil, dass verschiedene Interpolations-Algorithmen zur
Verfligung stehen, die teilweise auch Diskontinuitaten (Stdrungszonen) zulassen. Beide Op-
tionen erméglichen eine flexible Anpassung an die Datencharakteristik durch die Wahl von
Steuerparametern. Die so in der Flache interpolierten Daten werden anschlielRend zu einem
dreidimensionalen Datensatz zusammengefasst. In einem abschlieRenden Schritt werden
die einzelnen Gitterzellen (Unterprogramm genmod3d und angegliederte Routinen) durch
eine Interpolation in z-Richtung mit Werten belegt. Die Verfahrensweise und ein Ausschnitt
des Modells sind in den Abb. 3.43 und 3.44 dargestellt.

Da sich wegen der unregelmafigen und in einigen Gebieten geringer Datendichte immer
noch Datenliicken und Uberschneidungen ergeben kénnen, miissen noch Plausibilitats-
prifungen und ein Abgleich mit weiteren, zum Teil aul3erhalb des eigentlichen Messgebiets
vorhandenen Informationen erfolgen. Im Speziellen waren dies:

e die Geologische Karte von Bayern 1:500 000;

o die aus seismischen und magnetischen Daten kompilierte Tiefenbasis des Malm und
Grundgebirges, die uns freundlicherweise von Herrn Dr. E. Geiss (Bayerisches
Geologisches Landesamt, Minchen) zur Verfigung gestellt wurde;

e seismische Profile aus dem Gebiet von Schrobenhausen (TK7333 und TK7433), auf
die uns H. Wiederholt (GGA-Institut) aufmerksam machte;

o die Ergebnisse des geothermalen Projekts in Bad Urach (Hanel, 1982);

e weitere Monographien aus unterschiedlichen geowissenschaftlichen Disziplinen (z.
B. Bertleff et al., 1988, Zweigel, 1998, Preusche, 1996);

o unverdffentlichte Informationen aus den geologischen Landesamtern.

Die den Modelleinheiten zugeordneten thermischen Parameter sind in den Tabellen 3.4 und
3.5 zusammengefasst. Diese Werte entstammen eigenen Messungen und Parameterrekon-
struktionen. Bereiche, die weder durch Kernmessungen, noch durch geophysikalische Logs
oder Temperaturdaten belegt werden konnten, wurden aus der Literatur erganzt. Insbeson-
dere die von Schweizer Kollegen erstellte Datenbank der thermophysikalischen Eigenschaf-
ten der Molassegesteine (Leu et al., 1999) lieferte flr die wenig konsolidierten Gesteine der
oberen Molassestockwerke wichtige Daten. Weiter konnten wir auf Messungen an Kernen
des NLfB (Schulz & Jobmann, 1989) und der GGA (Vosteen, pers. Mitt. 2001) zurtickgreifen.
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Obere Meeresmolasse (Baltringerschichten) Dogger
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Abb. 3.44: Struktur des Finite-Differenzen-Modells des Untersuchungsgebiets. Die horizonta-
le Gitterweite betragt 1 km (137 x 77 Knoten) die vertikale 50 m (80 Knoten).
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Erkennen und Quantifizieren von Strémung

Nr. |Bohrung Rechts Hoch Hoéhe | Max. Tiefe | Max. Temp.
(m) (m) (m NN) (m) (°C)
1. |Alemania 1 3533720 | 5359335 681 694.69 59.607
2 Alemania 2 3531500 | 5363300 705 663.01 44.316
3 Arlesried 24 3602320 | 5331700 618 1016.58 43.347
4 Arlesried 26a 3601680 | 5331290 631 1997.3 85
5. |Bad Buchau 1a 3545220 | 5325460 582 759.19 48.085
6 Bad Burgberg B21/1 3589706 | 5383549 453 213.03 23.101
7 Bad Endorf Ill Gt 3746775 | 5311983 530 2047.06 50.03
8 Bad Uberkingen 1 3558820 | 5385200 443 1293.51 79.362
9 Bad Uberkingen B71 3559280 | 5385770 465 753.84 48.544
10. |Bad Waldsee 1a 3557600 | 5309140 620 519.15 26.972
11. | Bad Waldsee GB2 3557460 | 5311220 613 1936.86 85.516
12. |Erding 1 3714243 | 5354238 470 2197.55 66.344
13. | Gaisbeuren 4 3557484 | 5304084 641 1440 60.28
14. | Glnzburg 2 3595725 | 5369880 469 493.58 28.773
15. |Haimhausen 2a 3687680 | 5355705 463 1414.02 83.692
16. |Hebertshausen 3 3682356 | 5352642 478 1442.41 57.804
17. | Jordanbad/Biberach 3561175 | 5326775 538 1005.9 48.519
18. |Laimbach/Aulendorf 3550530 | 5314675 564 1260.41 58.419
19. |Méonchsrot 20 3575960 | 5320855 635 1936.91 85.317
20. | Ménchsrot 31 3574385 | 5319925 660 1959.02 84.76
21. | Ménchsrot 32 3576000 | 5320730 632 1924 .47 81.751
22. | Nordlingen 1 3610845 | 5418034 425 810 48.46
23. | Oberschwarzach 6 3568455 | 5316470 696 1521.43 64.746
24. | Reichersberg 1 3822885 | 5364449 320 1539.14 75.512
25. | Saulgau Gb3a 3535700 | 5319860 619 907.15 50.869
26. |Urach 1 3527885 | 5374013 437 757.57 57.945
27. |Urach 3 3527652 | 5374430 431 3376.13 142.349

Tab. 3.6: Ungestérte Bohrlochtemperaturen, die in der Modellierung verwendet
wurden.
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3.6.2 Berechnung von Temperaturresiduen

Temperaturresiduen, die als Differenz zwischen den gemessenen Temperaturen und den
aus dem Modell berechneten Werten definiert sind, geben einen Hinweis auf advektiven
Warmetransport in der jeweiligen Modellregion.

Um die Anpassung zu demonstrieren, wurden fir die nachfolgende Abbildung 3.45 die
Residuen aller im Modellgebiet vorhandenen ungestérten Logs ausreichender Tiefe
dargestellt (Tab. 3.6). Die kontinuierlich gemessenen und anschlieRend in Bezug auf das
Paldoklima korrigierten Temperaturmesswerte wurden auf die im Modell verwendete verti-
kale Gitterweite (50 m) mit einem kubischen Spline-Algorithmus interpoliert. Um mit diesen
Werten eine Anpassung zu erreichen musste gegentber den anfangs verwendeten unkorri-
gierten Temperaturen das Modell unter Beibehaltung der Warmeleitfahigkeitswerte in
mehreren Aspekten korrigiert werden: So musste der basale Warmefluss signifikant von 88
mW/m? auf 94 mW/m? angehoben werden. Ebenfalls wurde Temperaturen zur Konstruktion
der oberen Randbedingung T, neu aus einer linearen Regression der korrigierten 13 Logs
berechnet. Dies war wegen den offensichtlich inkonsistenten Oberflachentemperaturen
erforderlich, die aus den nur sparlich vorhandenen Langzeittemperaturen des Deutschen
Wetterdiensts interpoliert und héhenkorrigiert worden waren.

Bei den meisten Bohrungen wurde eine befriedigende Anpassung erzielt. Weitere
Modellverfeinerungen wurden in einigen Bereichen sicher noch bessere Ergebnisse
erbringen. Wie zu erwarten, erscheinen die (fundigen) geothermischen Bohrungen Bad
Buchau, Saulgau und Jordanbad als positive Ausreil’er, bei denen die gemessenen
Temperaturen wesentlich grofRer sind als die konduktiv modellierten. Ménchsrot-20/31/32
und die nahe gelegene Bohrung Oberschwarzach haben einen sehr ahnlichen Verlauf. Hier
ist das Modell warmer als die Messwerte (ab ca. 800 m unter NN). Bei Bad Waldsee GB2,
Ménchsrot 31/32/20 sowie Arlesried 26a tritt im unteren Bereich (Bausteinschichten und
Malm) eine positive Anomalie auf, welche nicht konduktiv erklart werden kann. Dies stiitzt die
Ergebnisse der Pécletzahl-Analyse.

Abb. 3.46 ist ein Histogramm der gesamten Temperaturwerte im Untersuchungsgebiet, wo-
bei zwischen Logmessungen und BHT-Werten unerschieden wird. Die gute Anpassung der
kontinuierlichen Logs (rechts) im Vergleich zu den BHT (links) fallt unmittelbar ins Auge. Das
schlechte Abschneiden der letzteren ist vermutlich iberwiegend den grofien Fehlern (mehre-
re K) anzulasten, die aus prinzipiellen Griinden bei der Korrektur von BHT-Werten auftreten
(z. B. Forster,1999, 2001). Ein weiterer Grund liegt in dem weitaus gréReren Gebiet, welches
die BHT-Werte Uberdecken.
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Abb. 3.45: Residual-Logs fiir die in Tab. 3.6 aufgefiihrten Lokationen.
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Abb. 3.46: Vergleich der Residuen. Links: BHT-Werte Rechts: Temperaturlogs.
Die BHT zeigen eine deutlich gréBere Streuung als die Logs auf.
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Abb. 3.47: Histogrammdarstellung der in Tab. 3.7 beschrieben Qualitdtsklassen
der Messdaten. Griin sind hier die unterschiedlichen Typen der BHT-Werte, blau
Logmessungen und rot Produktionstests gekennzeichnet.

Da die BHT-Werte sehr viel zahlreicher sind als die Daten hoher Qualitat und viele Gebiete
nur durch Daten dieses Typs uUberdeckt sind, wurde eine ndhere Untersuchung zu diesen
Daten durchgefiihrt. Wie schon betont, sind sie meist signifikant gestort und bilden daher das
reale Temperaturfeld oftmals nur ungentigend ab (z.B. Forster & Merriam, 1999). Sie unter-
scheiden sich jedoch intern zusatzlich durch die Information, die am jeweiligen Messpunkt
zur Verfugung steht und die Qualitadt der mdglichen Korrekturen bestimmt. In Abb. 3.47 ist
ihre Haufigkeit im Modellgebiet dargestellt, wobei Tab. 3.7 die einzelnen Qualitatsklassen
dokumentiert.

Aufgrund der ungulinstigen rdumlichen Verteilung der Daten (sehr hohe Anzahl von Messun-
gen in vertikaler und groRe Datenllcken in lateraler Richtung) sind viele Algorithmen zur
raumlichen Interpolation ungeeignet. Einen stabilen und robusten Algorithmus in diesem Fall
liefert der folgende Ansatz: Sei T, der aus den unregelmafig verteilten T; zu interpolieren-
de Funktionswert auf dem regularen x, y, z - Gitter. Er kann durch eine normierte gewichtete
Mittelung

> (af)

T, =4 3.34

24
i=1
mit @, =h", h=yr'+& und r =~/Ax’+ Ay +Az’ berechnet werden. In diesem Fall ergibt

sich der gebrauchliche Algorithmus der Inversen Distanzen (z.B. Bartier & Keller, 1996).
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Zwei Steuerparameter bestimmen das Verhalten des Interpolators: der Exponent b (Ubli-

cherweise >2) beeinflusst Form und effektiven Einflussradius des zu interpolierenden Punk-

tes. Der Parameter ¢ beseitigt die potentielle Singularitat bei r;=0 und regelt die Glatte der

Interpolation in der Nahe der Datenpunkte.

Symbol | Wichtung | Beschreibung der Messung

A1 1 undisturbed logs (GGA-S4)

A2 1 undisturbed logs (GGA / NLfB / BGR)

A3 1 undisturbed logs (others)

A4 0.2 disturbed logs (GGA-S4)

A5 0.2 disturbed logs (GGA / NLfB / BGR)

A6 0.2 disturbed logs (unknown)

B1 0.7 BHT with at least 3 temperature measurements T=T(t) in one depth; corrected
with a cylinder-source ansatz

B2 0.63 BHT with at least 3 temperature measurements T=T(t) in one depth; corrected
using the Horner-plot method

B3 0.63 BHT with at least 2 temperature measurements T=T(t) in one depth; corrected
with an explosion line-source ansatz

B4 0.35 BHT with one temperature measurement, known radius and time since circula-
tion (TSC)

B5 0.35 BHT with one temperature measurement, known TSC

B6 0.14 BHT with one temperature measurement, known radius

B7 0.14 BHT with one temperature measurement, unknown radius and unknown TSC

Cc1 0.7 Production test (DST)

Tab. 3.7: Die verschiedenen Qualitétsklassen der Temperaturmessungen und
ihre jeweilige Wichtung. Ein einfacher Ansatz um die BHT's bei der Berechnung
von Temperatur-Residuen doch mit in eine Betrachtung einflieRen zu lassen, ist
sie bei einer rdumlichen Interpolation qualitdtsgewichtet zu berticksichtigen.
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Abb. 3.48: Beispiel des Einflusses der qualitdtsabhéngigen Wichtung auf die In-
terpolation durch die Methode der Inversen Distanzen. Details s. Text.

Fihrt man eine qualitdtsabhangige Gewichtung ¢; ein, ergeben sich die Gewichte zu
ai=ph®. Abb. 3.48 gibt die Wirkung der qualitatskontrollierten Beriicksichtigung von BHT
Werten auf das interpolierte Bild des Temperaturfeldes in einer bestimmten Tiefe wieder. Die
hierzu notwendigen Berechnungen wurden mit einem hierflir in Java geschriebenen Pro-
gramm (InvDist3D) erstellt. Bereiche bei denen der nachste Datenpunkt weiter als die mittle-
re laterale und/oder vertikale durchschnittliche Datenpunktentfernung betragt werden nicht
dargestellt (graue Flache). Die Wichtung ¢; entspricht den in Tab. 3.7 angegebenen Werten.

Zur Berechnung dreidimensionaler Temperaturresiduen wurden zunachst alle Logs und alle
Temperaturmesswerte aus der Datenbank mit Ausnahme der BHT verwendet. Es handelt
sich dabei um insgesamt 3539 einzelne Werte aus ungestérten und gestérten Logs, sowie
anderen Messungen. Die neueren ungestorten Logs (mit einer Abtastrate im Zentimeterbe-
reich) wurden auf einen Abstand von 5 m dezimiert. Fir jeden dieser Messwerte werden die
umliegenden modellierten Werte an die Position des gemessenen Wertes interpoliert. Die
hieraus berechneten Residuen wurden mit der Methode der Inversen Distanzen raumlich
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interpoliert und dann die gewlinschten Tiefenschnitte graphisch dargestellt. Die Ergebnisse
dieser Methode sind in den Abb. B1-B23 im Anhang B dargestellt. Die schwarzen Punkte
markieren die Messpunkte. Die Grofde der Punkte charakterisiert ihre Entfernung zur aktuel-
len Ebene. Es ist zu beachten, dass die Tiefenangaben auf NN bezogen sind, d. h. bei einer
mittleren Gelandehdhe im Modellgebiet von ca. 640 m Uber NN liegt die —250 m (NN) Ebene
ungefahr 890 m unter der Geléandeoberflache.

-6

8 = 12
& 10
5340 ' ﬂ [ I
; 8
: =6
E . ¢ ; 4
:I.-:' 5320 o EZ
: | =
° ; %  &°
v ; = .
% . '. . -.-//"/ // — 2
5300 o[ - *' ﬁ - I'4

5350 o - ),4"/// — O DatenpunktgréRe in Schnitttiefe |

3560 3580 3600 3620

GK Rechts (km)

3520 3540

Abb. 3.49: Temperaturresiduen in 250 m Tiefe, zusétzlich dargestellt sind die
Stérungen und alle ungestérten Logs im Modellgebiet. Durchgezogene Linien
sind der Geologischen Karte von Baden-Wiirttemberg entnommen, die gepunkte-
ten Strukturen entstammen ihrem bayerischen Gegenstiick.

In Abb. 3.49 ist ein solcher Schnitt mit den aus der Literatur bekannten tektonischen Elemen-
ten unterlegt. Von +200 m bis —250 m Tiefe tritt im nordwestlichen Sektor des Modells eine
positive Anomalie auf. Sie ist an die Pfullendorf-Saulgauer Verwerfung gebunden, und ist
durch - hier nicht dargestellte - BHT Messwerte noch einige Kilometer weiter nach Stidwes-
ten im Streichen der Stérungszone belegt (Entlang der Stérung: Saulgau, Bad Buchau, an
eine weiter 6stlich parallel streichende Stérung gebunden: Jordanbad/Biberach). Auf der
sudostlichen Seite dieser Stérungszone erscheint spiegelbildlich eine ahnlich streichende
negative Anomalie (Gaisbeuren, Bad Waldsee, Oberschwarzach, Ménchsrot). Die thermal
durchstromten Bereiche scheinen an Stérungen gebunden zu scheinen. Trennungslinie zwi-
schen den Bereichen positiver und negativer Residuen ist die Saulgau-Fronhofen-
Verwerfung. Kritisch anzumerken ist, dass es sich bei einem Teil der hier einbezogenen Boh-
rungen um Geothermie-Bohrungen handelt, also so thermische Anomalien Uberreprasentiert
sind. Daher verwundert auch nicht, dass die Modell-Temperaturen generell etwas zu niedrig
liegen.
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Abb. 3.50: Montage der Residualtemperaturen in den Tiefen von 100, -250 und -
500 m bezogen auf NN, entsprechend etwa 500, 850 und 1100 unter GOK.

Abb. 3.50R stellt zur besseren Orientierung einige der Residualschnitte in den Tiefen von
100, —250 und -500 m bezogen auf NN (etwa 500, 850 und 1100 unter GOK) zusammen mit
der Gelandeoberflache dar. Insgesamt ergibt sich das in Abb. 3.38 wiedergegebene schema-
tische Bild: Wahrend im stdlichen Teil des Untersuchungsgebiets negative Residuen (,ge-
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messene Temperaturen zu niedrig“) tberwiegen, sind im Norden positive Werte (,gemesse-
ne Temperaturen zu hoch®) die Regel.

Die in den Abb. 3.49-3.51 (und im Anhang B) dargestellten Temperaturresiduen weisen auf
eine abwartsgerichtete Stromung im Sidosten und eine Aufwartsbewegung im Nordwesten
des Messgebiets hin (schematische Pfeile in Abb. 3.51). Es kann jedoch aus diesem Muster
nicht bereits auf ein Modell, etwa das einer Konvektionszelle, geschlossen werden. Ein kon-
zeptionelles Modell der Stromungssysteme kann erst durch eine dreidimensionale Grund-
wassermodellierung abgeleitet werden, die einer Projektfortsetzung vorbehalten bleiben
muss.

1300
1100

90 m (NN) -
266 Kempten

500

Bodensee

Schwibisgne a0 & 5

* AT (K)

[ _LnEREENRN

Abb. 3.51: Schema der Grundwasserbewegung im Untersuchungsgebiet. Oben:
Topographie Unten: Residualtemperaturen in einer Tiefe von —250 m bezogen
auf NN; das entspricht einer Tiefe von ca. 900 m unter der Geldndeoberfldche
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4. Bewertung des Erfolgs des Gesamtprojekts und
Schwerpunkte der zukunftigen Arbeiten

Die im Rahmen dieses Projekts erzielten Ergebnisse demonstrieren beeindruckend das gro-
Re Potenzial der geothermischen Methode (1) flr die Ausweisung von Gebieten mit signifi-
kanter Durchstromung tiefer Gesteinsschichten sowie (2) fir die Quantifizierung des Betrags
und der Richtung solcher Stromungen. Selbst unter nicht-optimalen Bedingungen hinsichtlich
Anzahl, Verteilung und Qualitat der verwendeten Daten konnten diese Projektziele erreicht
werden. Die Laufzeit des Projekts von 1% Jahren setzte zwar eine harte Randbedingung fur
die Realisierung moglicher und winschenswerter methodischer Fortentwicklungen und Ver-
feinerungen. Trotzdem wurden auch in dieser Hinsicht bei der Inversion des Palaoklimas
deutliche Fortschritte erzielt. Es ist heute bereits deutlich erkennbar, welche Verbesserungen
in der Trennscharfe und Genauigkeit der Aussagen zum Strdmungsfeld durch eine konse-
quente Fortfiihrung des begonnenen Forschungsprogramms erzielt werden kénnen. Im Lich-
te der konkreten Zielstellung handelt es sich hierbei um angewandte Grundlagenforschung
im besten Sinne des Wortes.

In Zukunft muss die Untersuchung des Beitrags der Grundwasserstromung zum Warme-
transport auRer der Modellierung der relevanten gekoppelten Prozesse eine Validierung des
gefundenen Modells beinhalten. Dies kann nur geschehen, wenn unabhangige Daten (wie z.
B. die Isotopengeochemie) zur Verfliigung stehen, die nicht schon in die Modellentwicklung
eingegangen sind. Daruber hinaus ermdglicht eine Integration dieser Daten in den Modellie-
rungs- und Schatzprozess eindeutigere und genauere Aussagen Uber die Strémungssyste-
me im Untergrund. Bei einer Fortsetzung des Projekts werden daher die Vernetzung und
Integration der geothermischen Untersuchungen mit anderen Verfahren eine besondere Rol-
le spielen.

1. Entwicklung eines dreidimensionalen Stromungsmodells fiir die westliche Molasse

Auf Grundlage der im laufenden Projekt gewonnenen Daten und Parameter muss zur Ent-
wicklung eines konzeptionellen Modells und Validierung der Ergebnisse eine dreidimen-
sionale Modellierung der Grundwasserstromung erfolgen. Dies erfordert im Vergleich zum
vorhandenen, auf reiner Warmeleitung beruhenden Referenzmodell eine deutlich gesteigerte
Genauigkeit und Auflésung, insbesondere da in der Stromungsmodellierung kleinrdumige
tektonische Strukturen (wie Stérungszonen) eine wichtige Rolle spielen.

Hierbei ist die Berlcksichtigung von neuen unabhangigen Daten fur die nach der Modellkon-
struktion notwendige Validierung des Modells von zentraler Bedeutung. Die entsprechenden
Zerfalls- und Austauschprozesse muissen zum Teil noch in das vorhandene Rechenmodell
eingefiihrt werden. Auch die chemophysikalischen Basisdatensatze missen entsprechend
erganzt werden. In diesem Zusammenhang ist zudem der Ubergang zu einer zeitabhangigen
Modellierung des Systems erforderlich.

2. Datenassimilation und Petrophysik

Die im Rahmen des Projekts entwickelten Messverfahren und Auswertungsmethoden flr die
Bohrlochlogs mussen deutlich effizienter gemacht werden sowie — im Zusammenhang die-
ses Projekts besonders wichtig — geeicht und auf ihre systematischen Fehlerquellen unter-
sucht werden.
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In diesem Projekt wurde deutlich, dass eigene direkte Messungen, so wichtig sie sind, in der
Regel nicht ausreichen, um die thermischen Gesteinseigenschaften fir die Belange dieses
Projekts hinreichend zu charakterisieren. Es ist bei den von uns angestrebten regionalen
Untersuchungen nétig, die gesamte vorhandene Vorinformation im statistischen Sinn in ein
gemeinsames Parameterschatzverfahren einzubringen. Ein derartiges Vorgehen ermoglicht
nicht nur eine Interpolation der fehlenden Daten, sondern auch Angaben uber Fehlerinterval-
le. Es liegen zwar erste Ergebnisse dieser Methodik vor, trotzdem besteht hier ein erhebli-
cher Bedarf an weiterfiihrender Methodenentwicklung.

Bisher sind diese Verfahren wegen der im Vergleich geringeren Computeranforderungen nur
fur eine eindimensionale Modellgeometrie implementiert. Die ist eine gute Naherung, solan-
ge — wie fur ein Referenzmodel sinnvoll — nur die Wéarmeleitung berucksichtigt wird. Wird
auch eine Strémung in die Umkehrrechnung einbezogen, sind wegen der gro3en Variabilitat
der Gesteinsdurchlassigkeit deutliche dreidimensionale Effekte zu erwarten. Dies erfordert
von vorneherein ein aufwendigeres Rechenverfahren fir eine gekoppelte Modellierung.

Eine Inversion mit den bisherigen Rechenmethoden ist in diesem Fall nicht mehr effizient.
Daher missen weitergehende Methoden eingesetzt werden. Wir wollen hier zwei sich her-
vorragend erganzende Wege beschreiten:

Die Modellfindung (Parameterschatzung) soll mit effizienten deterministischen Verfahren
geschehen, deren kritischer Schritt die schnelle Berechnung der Ableitungsmatrizen ist. Dies
soll durch Einsatz von Verfahren des Automatischen Differenzierens geschehen, welches
z. B. in der ozeanographischen und meteorologischen Simulation zum Einsatz kommt und
malfdgeblich von Prof. C. Bischoff (RWTH Aachen) am Argonne National Laboratory entwi-
ckelt wurde, der eine Mitarbeit in unserem Projekt zugesagt hat.

Die Modellbewertung (Fehleranalyse) soll fir kritische (d. h. mdglicherweise durchstrémte)
Zonen mit Zufallsmethoden erfolgen, da diese eine bessere Kontrolle des Fehler- und Aqui-
valenzverhaltens ermdglichen.

Insbesondere sollen im Fortgang des Projekts weitere physikalische und chemische Prozes-
se einbezogen werden, da diese die Zahl der méglichen Strémungsmodelle weiter ein-
schranken. Messdaten, die aus diesen Prozessen resultieren (Geochemie des Grundwas-
sers, Isotopengeochemie) sind in allen potentiellen Arbeitsgebieten vorhanden.

3. Untersuchung der Ubertragbarkeit durch eine Detailstudie in einem weiteren Mess-
gebiet

Das Arbeitsgebiet der westlichen Molasse weist — wie jede in Frage kommende Region —
neben verallgemeinerbaren Eigenschaften auch spezifische Charakteristika auf. Dies gilt
sowohl fur die Geologie, als auch fur die Unterschiede in Charakter, Qualitat und Dichte der
Daten. Es ist daher wichtig, die fur die Untersuchung der westlichen Molasse entwickelten
Verfahren und die dort gemachten Erfahrungen in einem weiteren Zielgebiet anzuwenden
und ihre Ubertragbarkeit kritisch zu bewerten. Wir schlagen daher auf Grundlage unserer im
2. Zwischenbericht vom 5. Marz 2001 beschriebenen Untersuchungen das Thiringer Becken
als weiteres Untersuchungsgebiet vor.
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Anhang

A. Pécletzahl-Analysen samtlicher ungestorter Bohrungen

Bei den hier prasentierten Darstellungen sind nebeneinander die Bohrlochtemperatur, die
Warmeleitfahigkeit und der natirliche Logarithmus der Warmeflussdichte dargestellt. Die
Darstellung der Warmeflussdichte zeigt zusatzlich die zur Analyse verwendete Regressions-
gerade und ist jeweils mit einer schematischen Stratigraphie hinterlegt. Die Farbkodierung
entspricht derjenigen in Abb. 3.5.

T[°C] A [W/m*K] InQ [W/m?]
00 10 20 30 40 50 60 2 2.5 3 3.5 4 -3 -25 -2 -15 -1 -05 0
e _
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200
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=)
N
400
500
-78 mm/a
600 [

700

Abb. A.1: Pécletzahl-Analyse Bohrung Alemania 1.
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Abb. A.2: Pécletzahl-Analyse Bohrung Alemania 2.
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Abb. A.3: Pécletzahl-Analyse Bohrung Arlesried 24.
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Abb. A.4: Pécletzahl-Analyse Bohrung Arlesried 26a.
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Abb. A.5: Pécletzahl-Analyse Bohrung Bad Endorf IlI.
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Abb. A.6: Pécletzahl-Analyse Bohrung Bad Buchau 1a.

TI°C] A [W/m*K] InQ [W/m?]
00 20 40 60 80 100 1 15 2 25 3 35 4 -3 -25 -2 -1.5 -1
Bad Waldsee
200 - B
400
600 - |J
800 ~
N 0.1 mm/a
£ 1000
N

1200

1400 [

1600 -

1800 -

2000 1 1 1 1 1 1 1 L

Abb. A.7: Pécletzahl-Analyse Bohrung Bad Waldsee GB 2.
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Abb. A.8: Pécletzahl-Analyse Bohrung Gaisbeuren 4.
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Abb. A.9: Pécletzahl-Analyse Bohrung Haimhausen 2a.
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Abb. A.10: Pécletzahl-Analyse Bohrung Hebertshausen 3.
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Abb. A.11: Pécletzahl-Analyse Bohrung Laimbach-Aulendorf.
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Abb. A.12: Pécletzahl-Analyse Bohrung Ménchsrot 20.
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Abb. A.13: Pécletzahl-Analyse Bohrung Mdnchsrot 31.
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Abb. A.14: Pécletzahl-Analyse Bohrung Mdénchsrot 32.
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Abb. A.15: Pécletzahl-Analyse Bohrung Oberschwarzach 6.
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Abb. A.16: Pécletzahl-Analyse Bohrung Reichersberg.
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Abb. A.17: Pécletzahl-Analyse Bohrung Saulgau GBS3.
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Abb. A.18: Pécletzahl-Analyse Bohrung Bad Uberkingen.
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Abb. A.19: Pécletzahl-Analyse Bohrung Jordanbad-Biberach
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B. Horizontale Schnitte durch das residuale Temperaturfeld
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Abb. B.1: Temperaturresiduen 1000 m unter NN.
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Abb. B.2: Temperaturresiduen 950 m unter NN.
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Abb. B.3: Temperaturresiduen 900 m unter NN.
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Abb. B.4: Temperaturresiduen 850 m unter NN.
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Abb. B.5: Temperaturresiduen 800 m unter NN.
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Abb. B.6: Temperaturresiduen 750 m unter NN.

131



Erkennen und Quantifizieren von Strémung

§ o
o e //
o ES 7
% 7 7 7

o A 'i /// =

5280 ‘ - 5 (OReferenzgrosse -700 m (NN)

T T ' ' 1 ' ! ! 1 ' ' '

3520 3560 3600 3640
GK-Rechts(km)
Abb. B.7: Temperaturresiduen 700 m unter NN.
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Abb. B.8: Temperaturresiduen 650 m unter NN.
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Abb. B.9: Temperaturresiduen 600 m unter NN.
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Abb. B.10: Temperaturresiduen 550 m unter NN.
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Abb. B.11: Temperaturresiduen 500 m unter NN.
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Abb. B.12: Temperaturresiduen 450 m unter NN.
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Abb. B.14: Temperaturresiduen 350 m unter NN.
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Abb. B.16: Temperaturresiduen 250 m unter NN.
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Abb. B.17: Temperaturresiduen 200 m unter NN.
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Abb. B.20: Temperaturresiduen 50 m unter NN.
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Abb. B.22: Temperaturresiduen 50 m iber NN.
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Abb. B.24: Temperaturresiduen 150 m liber NN.
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Abb. B.26: Temperaturresiduen 250 m iiber NN.
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Abb. B.28: Temperaturresiduen 350 m iiber NN.
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Abb. B.30: Temperaturresiduen 450 m iiber NN.
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C. Messgerate

An den fir das Testgebiet Westliche Molasse verfliigbaren Gesteinsproben wurden einheit-
lich die folgenden petrophysikalische Eigenschaften gemessen: Dichte p, Warmeleitfahigkeit
A in trockenem und gesattigtem Zustand sowie spezifische Warmekapazitat ce.

Einige ausgewahlte Probensticke wurden je nach Ausstattung der Labors an der RWTH in
Aachen oder am GGA-Institut in Hannover weiterfihrenden petrophysikalischen Messungen
unterzogen. So wurde in einem geringeren Umfang bei der RWTH in Aachen die Kompressi-
onswellengeschwindigkeit gemessen, wahrend im GGA-Institut in Hannover die Mdglichkeit
zur Messung der temperaturabhangigen Warmeleitfahigkeit und Rdntgen-Fluoreszenz-
Analyse (RFA) bestand. Die RFA wurde durchgefuhrt, damit eine Aussage Uber die Warme-
produktionsrate getroffen werden kann.

Als Messgerat diente bei der Warmeleitfahigkeit der Thermal Conductivity Scanner und bei
der spezifischen Warmekapazitat ein Kalorimeter. Die Bestimmung der Kompressionswel-
lengeschwindigkeit sowie der Dichte und Porositat erfolgte mit Hilfe eines Core Loggers. Mit-
tels einer Divided-Bar-Apparatur wurde die temperaturabhangige Warmeleitfahigkeit be-
stimmt. Im folgenden Abschnitt werden die Messapparaturen kurz vorgestellt.

Thermal Conductivity Scanner

Der Thermal Conductivity Scanner (TCS) der Firma Lippmann & Rauen arbeitet nach dem
von Popov (1997, 1999) beschriebenen Prinzip und dient zur beriihrungslosen Messung der
Warmeleitfahigkeit. AuRerdem kdnnen Angaben Uber die Homogenitat und Anisotropie der
Warmeleitfahigkeit gemacht werden. Abbildung C1 zeigt die komplette Messanordnung. Das
Verfahren basiert auf dem thermischen Abtasten der Probenoberflache mit einer fokussierten
Warmequelle, die sichtbares Licht und Warmestrahlung (Infrarotstrahlung) emittiert. Vor und
hinter der Warmequelle erfolgt eine ,kalte” und eine ,heiRe* Temperaturmessung mittels Inf-
rarot-Thermosensoren. Aus der Temperaturdifferenz der beiden Sensoren lasst sich die
Warmeleitfahigkeit der Probe berechnen.

Abb. C.1: Messanordnung des Thermal Conductivity Scanners. Von links nach
rechts sind der Auswertungsrechner, die Steuereinheit und das eigentliche
Messgerét zu sehen. Der kleine Ausschnitt lasst die beiden beweglichen Senso-
ren (,kalt“ und ,hei3*) mit der dazwischen liegendenden Wéarmequelle erkennen.
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Durch das optische Abtasten der Probenoberflache ist Aufwand der Probenvorbereitung sehr
gering. Vor dem Abfahren der gewilnschten Flachen wird ein tiefschwarzer Acryl-
Lackanstrich aufgetragen, um eine einheitliche Reflektivitdt zu erhalten. Die Auswertesoft-
ware liefert als Messergebnis ein Profil der Warmeleitfahigkeit der Probe. Zusatzlich werden
Mittelwert, Minimum und Maximum der Warmeleitfahigkeit, die prozentuale Standardabwei-
chung und ein Inhomogenitatskoeffizient angegeben.

Kalorimeter

Zur Messung der spezifischen Warmekapazitat ¢, dient das dynamisches Warmestrom-
Differenz-Kalorimeter C80 der Firma SETARAM, welches im dynamischen Betrieb als Zwil-
lings-Kalorimeter arbeitet. Flir die Messung kdnnen sowohl zylindrisch ausgebohrte Ge-
steinsproben, Bohrklein, wie auch zermahlenes Kernmaterial verwendet werden. Je nach
Probenzustand wurden die Proben ausgebohrt oder zermahlen vermessen. Das Kalorimeter
des GGA-Institutes wurde zudem noch in eine handelsubliche Kuhltruhe gestellt, in welche
kontinuierlich verdunstendes Gas von Flussig-Stickstoff zur Kihlung geleitet wurde. Hier-
durch wurde erreicht, dass die Messungen schon bei einer tieferen Temperatur beginnen
koénnen.

Das Kalorimeter besitzt zwei Messbehalter: Einen Probenbehalter und einen Referenzbehal-
ter. Bei der Messung werden die Warmestrome @, und @, aufgezeichnet, die in Referenz-
und Probenbehalter flieRen. Die Differenz beider Warmestréme ist proportional zur spezifi-
schen Warmekapazitat des Probenmaterials.

..... -

Abb. C.2: Messanordnung und Messprinzip des Waéarmestromdifferenz-Kalorimeters. Die
Messapparatur besteht aus vier Komponenten: Rechner, Kalorimeter sowie dem Controller
und dem Netzteil (von links nach rechts).
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Core Logger
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Abb. C.3: Schematischer Aufbau des Core Loggers (Geotek Ltd.).

Beim Core Logger der Firma Geotek Ltd. handelt es sich um eine Messstralde, auf der Kerne
in einem Tragerschlitten horizontal durch mehrere Messstationen geflhrt werden. Dabei
werden die petrophysikalischen Eigenschaften zerstoérungsfrei in Intervallen oder kontinuier-
lich aufgezeichnet (Abbildung C3). Ein entscheidender Vorteil besteht darin, dass sowohl
ganze Kerne als auch Kernbruchstiicke, horizontal geteilte Kerne und Lockersedimente ver-
messen werden konnen.

Neben der Geometrie (Lange und Durchmesser) einer jeden “Probe“ wurden (blicherweise
mit dem Core Logger die Kompressionswellengeschwindigkeit v ,und die Gammadichte be-

stimmt. Zur Messung der Kompressionswellengeschwindigkeit v , befindet sich der Kern zwi-

schen zwei Ultraschallsensoren, die als Sender und Empfanger fungieren. Erzeugt wird ein
Puls (At =0.5us), der das Gestein durchlauft und am Empfanger aufgezeichnet wird. Ge-

messen wird dabei die totale Laufzeit des Pulses T . Seit Mitte Oktober ist eine Gamma-

tot *
Gamma-Messung mit dem Core Logger mdglich. Hierbei induziert eine Gamma-Quelle riick-
gestreute Gamma-Strahlung. Die Starke dieser Strahlung beruht auf der Absorptionsfahigkeit
der Matrix und hangt von der Gesteinsdichte ab. Daher ermdglicht diese Messung eine Be-
stimmung der Gesteinsdichte.

Divided Bar

Die Divided-Bar-Apparatur COM-800 TCFCM-N20 der Firma HOLOMETRIX (Abb. C4, links)
wird zur Messung der temperaturabhangigen Warmeleitfahigkeit eingesetzt. Das erfordert
eine lange Messzeit. Nur so kann allerdings die Temperaturabhangigkeit der Warmeleitfa-
higkeit bestimmt werden.

Die Apparatur misst nach der Methode der vergleichenden Warmeleitfahigkeit. Ein Proben-
stapel (Abb. C4, rechts), bestehend aus der zu messenden Probe, Stahlplatten und Ver-
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gleichsstandards wird auf der Mitte des Sockels auf der Arbeitsplatte aufgebaut. Zwei Heiz-
elemente erzeugen einen Temperaturgradienten. Dieser wird an mehreren Positionen im
Stapel gemessen. Aus dem Vergleich der Temperaturgradienten an Probe uns Standards
kann die Warmeleitfahigkeit der Probe gemessen werden (z. B. Beck, 1988).

gontact pressure {10 bar}

insolatian

@}

guard heater A
F heater A l

plate

standard A

sample

standasd B

plate

vard
/t?ﬂater B temperature
heater B SENSOrS
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heat sink
Lal Lyl

cool in aut

Abb. C.4: Messanordnung der Divided-Bar-Apparatur HOLOMETRIX.

Reindichtebestimmung und Porositat

Die Reindichte der Probe wird als Quotient aus Probenmasse und Probenvolumen bestimmt.
Hierflr wird die Probe im trockenen Zustand gewogen. AnschlieRend erfolgt eine Aufsatti-
gung der Probe. In einem Exsikkator wird der Probe zuerst unter Vakuum ein hoher Anteil
der Luft entzogen bevor sie mit Leitungswasser gesattigt wird, welches Uber die evakuierten
Porenrdume in die Probe eindringt AnschlieRend wird die Probe erneut gewogen. Mit Hilfe
der sogenannten ,Wasserwagung® wird der Auftrieb des Kerns bestimmt, aus dem sich das
Kernvolumen berechnen lasst (Archimedisches Prinzip). Aus gewogener Kernmasse und
berechnetem Kernvolumen ergibt sich die Reindichte.

Die Porositat @ ist ein entscheidender Parameter fir die Speicher- und Transporteigenschaf-
ten von Gesteinen. Sie ist definiert als das Verhaltnis von Porenvolumen zu Gesamtvolumen:

D= VPoren _ Vgesamt B VMatrix
Vgesamt Vgesamt

Kennt man die Gesamt- und die Matrixdichte eines Gesteines sowie die Dichte des Poren-
mediums, so kann man durch Umformen die Porositat aus den Dichten ableiten.
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Abb. C.5: RFA-Gerét Philips RW 2400.

Wellenlangendispersive Rontgenfluoreszenz

Die Rontgenfluoreszenz-Analyse (RFA) ermittelt die quantitative und qualitative chemische
Zusammensetzung von Feststoffen wie zum Beispiel Gesteinen, Sedimenten und Erzen. Sie
wird zur Bestimmung der Warmeproduktionsraten eingesetzt. Es wird das wellenldangen-
dispersives RFA-Gerat PW 2400 der Firma Philips (Abbildung C5) eingesetzt.

Bei Bestrahlung der Atome einer Probe mit energiereichen, primaren Réntgenphotonen wer-
den Elektronen in Form von Photoelektronen aus den inneren Elektronenschalen herausge-
brochen und die Atome in einen angeregten Zustand versetzt. Beim Ubergang in den Grund-
zustand wird Energie in Form von sekundarer Rontgenstrahlung ("Réntgenfluoreszenz") frei.
Da die Elektronenkonfiguration fur jedes Element unterschiedlich ist, ist die entstehende
Roéntgenstrahlung charakteristisch fur die chemische Zusammensetzung (Hahn-Weinheimer,
1995; Pavicevic et al., 2000).

Die fein zermahlenen Proben werden entweder in Tablettenform gepresst oder zu einer
glasartigen Tablette aufgeschmolzen. Mit der wellenlangendispersiven RFA kénnen nun die
Elementgehalte gemessen werden. Aus den Anteilen der radioaktiven Elemente Uran, Tho-
rium und Kalium und deren bekannter Warmeproduktionsrate kann nun die Warmeprodukti-
onsrate der Probe bestimmt werden.
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Technische Daten der Messgerite

Optical Scanner

Messprinzip

Optisch (Popov, 1997, 1999)

Messbereich

0.2 bis25 W m™' K™

Messgenauigkeit

3%

Probenmaterial 30 — 600 mm (mit beliebiger Geometrie)
Kalorimeter
Messprinzip Dynamisches Warmestrom-Differenz-

Kalorimeter (Hemminger & Cammenga, 1989)

Messgenauigkeit

+ 1% (laut Herstellerangabe)

Probenmaterial

Bohrkerne (D< 14 mm), Bohrklein und Fluide

Messbereich

Umgebungstemperatur bis 300°C

Divided Bar

Messprinzip

Vergleichmessung, stationar (Beck, 1988)

Messbereich

0.2 - 100 W/mK far WLF, -150 — 800 °C fur T

Messgenauigkeit

+3%

Probenmaterial

Tabletten oder Proben: Durchmesser 5 cm,
Dicke 1 cm

Rontgenfluoreszenz-Analyse

Messprinzip

Wellenlangendispersive RFA, (Hahn-
Weinheimer, 1995; Pavicevic et al., 2000)

Messbereich

Warmeproduktion > 1 pWm™

Messgenauigkeit

0.1-0.2 yWm?

Probenmaterial

Hoéhe max. 5,2 cm, Dicke max. 4,0 cm, Ge-
wicht max. 400 g inkl. Probenhalter

Tab. C.1: Technische Parameter der Messgeréte.
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D. Petrophysik-Datenbank

Fur die Messungen petrophysikalischer Gesteinseigenschaften und geophysikalischer Daten
stehen in der RWTH Aachen und dem GGA-Institut in Hannover mehrere Apparaturen zur
Verfigung. Da einige der Gerate mit einem hohen Messfortschritt arbeiten, sind in den
Petrophysik-Labors eine grof’e Zahl von Kernmessungen durchgeflihrt worden. Die so pro-
duzierten Daten missen schliellich sinnvoll zusammengefiihrt und zur Verfiigung gestellt
werden. Hierzu wurde ein Konzept fiir eine Datenbank entwickelt und realisiert. Mit dieser
Datenbank ist gewahrleistet, dass die in dieser Phase gemessenen Daten sinnvoll verarbei-
tet werden kdénnen und die Untersuchungsmethoden in einer spateren Projektphase auch auf
andere Regionen ausgedehnt werden kdnnen.

Aufgrund des zeitlich beschrankten Rahmens fir den Aufbau der Datenbank wurde mit der
Arbeitsgruppe ,Datenbanken und Fachinformationssysteme® des GGA-Instituts in Hannover
eng zusammengearbeitet. Diese Arbeitsgruppe hat langjahrige Erfahrung auf dem Gebiet
der Erstellung von Datenmodellen und Datenbanken. Die Arbeitsgruppe hat ein ,Fachinfor-
mationssystem (FIS) Geophysik“ mit einem Ubergreifenden Uberbau und mehreren Subsys-
temen, z. B. fir die Bereiche Bohrlochgeophysik, Gravimetrie, Geoelektrik aufgebaut. Die
Datenbank wird kontinuierlich mit neuen Subsystemen erweitert. Um die Erfahrungen der
Arbeitsgruppe und den damit verbundenen Synergieeffekt zu nutzen, wurde die Petrophysik-
Datenbank als ein weiteres Subsystem der FIS Geophysik Datenbank konzipiert und einge-
fugt.

Abb. D1 zeigt das Bachmann-Diagramm des Subsystems Petrophysik (PP, in gelb). Weiter-
hin konnten Referenztabellen petrophysikalischer Einheiten flir die geologische Schichtbe-
schreibung integriert werden (PET, in gelb). Dies ist wichtig, damit alle Benutzer der Daten-
bank mit einem einheitlichen Symbolschliissel arbeiten. Hierdurch wird garantiert, dass durch
eine Abfrage alle zur Verfligung stehenden Informationen der Datenbank erhalten werden.
Die Tabellen, welche die direkte Verkniipfung mit dem Uberbau und somit auch zu den wei-
teren Subsystemen herstellen, sind im Bachmann-Diagramm in weil} dargestellt.

Die Datenbank enthalt die Ergebnisstabellen der Messverfahren, die an der RWTH Aachen
und am GGA-Institut eingesetzt werden. Darliber hinaus sind Messverfahren berlicksichtigt,
die von der Bundesanstalt fir Geowissenschaften und Rohstoffe (BGR) im GEOZENTRUM
Hannover als Service angeboten werden, z. B. die Réntgenfluoreszenz-Analyse fiir die Be-
rechnung der Warmeproduktionsrate. Jedes Messverfahren besitzt eine eigene getrennte
Ergebnistabelle. Dieser modulare Aufbau ermdglicht es, die Datenbank nachtraglich leicht
um neue Messverfahren zu erweitern.

Das verwendete Datenbanksystem (Server) ist ein Microsoft SQL Server verbunden mit ei-
ner Microsoft Access-Oberflache. Es wird zur Zeit angedacht, die in Abb. D1 dargestellte
Datenbank, auch als eigenstandige aus dem FIS Geophysik ausgekoppelte Version zur Ver-
fligung zu stellen und an der RWTH Aachen zu installieren. Fir die Anfangsphase der Erstel-
lung eines Datenmodells und der Datenbank war es jedoch sinnvoll und hilfreich, das Wissen
und das vorhandene Datenbanksystem der FIS Geophysik Arbeitsgruppe zu nutzen.
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Abb. D.1: Bachmann-Diagramm der Petrophysik-Datenbank.
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