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1. Einleitung 

Das Gewässergütemodell QSim der Bundesanstalt für Gewässerkunde beschreibt in mathema-
tischer Weise die komplexen chemischen und biologischen Vorgänge in Fließgewässern 
(QSIM 2012). Im Modell werden die wichtigsten biologischen Prozesse des Sauerstoff- und 
Nährstoffhaushalts und die Algen- und Zooplanktonentwicklung im Freiwasserkörper berech-
net. Das Gewässergütemodell QSim ist deterministisch, d.h. die einzelnen auf den Stoffhaus-
halt eines Gewässers wirkenden Prozesse werden funktional in Form von Differenzial- und 
algebraischen Gleichungen ohne den Einfluss des Zufalls beschrieben. Die Identifizierung 
und Parametrisierung der Funktionen basiert auf wissenschaftlich beschriebenen Modellan-
sätzen für funktionelle Wirkungszusammenhänge; sind diese nicht ausreichend genau be-
kannt, werden empirische Formeln benutzt. Die betrachteten Zustandsgrößen werden als 
gleichverteilt über den gesamten Gewässerquerschnitt betrachtet (eindimensional). Das Mo-
dell ist modular aufgebaut, d.h. für jeden Prozess existiert eine eigene Subroutine. Abbildung 1 
zeigt den schematischen Aufbau und die Arbeitsweise des Gütemodells QSim (Version 13.0). 
 

 
Abbildung 1: Modellaufbau und Arbeitsweise von QSim 
 
In diesem Bericht wird das Sediment-Modul vorgestellt, das die Nährstoffflüsse zwischen 
Sediment und Wasserkörper sowie den Sauerstoffverbrauch im Sediment eines Fließgewäs-
sers beschreibt (Abbildung 1). Das hier beschriebene Sediment-Modul ist ab QSim-Version 
12.30 (2010) im Gewässergütemodell enthalten. Es wird zunächst der Aufbau des Sediment-
Moduls beschrieben (Kap. 2), gefolgt von der Realisation in QSim (Kap. 3). In Kap. 4 werden 
die verwendeten Modellparameter aufgelistet, es folgen Literatur und Anhang (Kap. 5 und 6). 
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2. Das Sediment-Modul 

Das hier vorgestellte Sediment-Modul zur Beschreibung der Nährstoffflüsse und des Sauer-
stoffverbrauchs im Sediment basiert auf dem Modell von DITORO (2001). Danach beinhaltet 
die Beschreibung eines Sediment-Stoffflux-Modells drei Teilprozesse, nämlich die Ablage-
rung von partikulärem organischem Material (Kohlenstoff, Stickstoff und Phosphor) aus der 
Wassersäule, die Mineralisation (Diagenese) des abgelagerten Materials und schließlich die 
Reaktion der so entstandenen Zwischenprodukte im Sediment sowie einen Teilfluss der Stoffe 
zurück in das überliegende Wasser. Ferner beeinflussen die Diffusion von gelösten organi-
schen Verbindungen in das Sediment und ihre Oxidation die Nährstoffflüsse und den Sauer-
stoffverbrauch im Sediment. Das in QSim integrierte Sediment-Modul teilt das Sediment in 
zwei Schichten, eine aerobe Schicht, deren Dicke sich aus dem Sauerstoffverbrauch in dieser 
Schicht ergibt und meist nur wenige Millimeter dick ist (Schicht 1), und eine darunterliegende 
anaerobe Schicht (konstant 10 cm, Schicht 2). Das Modul wurde mit Hilfe eigener Messungen 
in Saar, Havel und Altmühl sowie mit Hilfe von Literaturdaten aus anderen Gewässern getes-
tet und kalibriert.  
 

2.1. Ablagerung 

Das partikuläre organische Material wird als POM (particulate organic matter) abgekürzt. Die 
Menge an organischem Material im Sediment ergibt sich aus dem Depositionsfluss JPOM, der 
sich aus der sedimentierten Menge an Detritus und Phytoplankton berechnen lässt. Während 
der Term Phytoplankton lebende Zellen beinhaltet, umfasst Detritus die zerfallenden organi-
schen pflanzlichen oder tierischen Substanzen im Gewässer. Die Realisation in QSim ist in 
Kap. 3 beschrieben. 
Aus dem Depositionsfluss des organischen Materials lassen sich bei Kenntnis der atomaren 
Zusammensetzung des sedimentierten Materials die entsprechenden Anteile an Kohlenstoff, 
Stickstoff und Phosphor berechnen. DITORO (2001) legt für seine Berechnung der atomaren 
Sedimentzusammensetzung das Redfield-Verhältnis (C106H263O110N16P1) zu Grunde. Eine 
Literaturauswertung von Analysen oberflächennaher, bereits abgelagerter Sedimente zeigt 
jedoch, dass der Stickstoff- und Phosphorgehalt des organischen Materials niedriger ist als 
nach der Redfield-Formel (KROM & BERNER (1981), HUANXIN ET AL. (1997), ZIMMERMAN & 

BENNER (1994), TRIMMER ET AL. (1998), MAKSYMOWSKA-BROSSARD & L’HOUMEAU (2001), 
SMITS & VAN DER MOLEN (1993)). Die Mittelwerte der hier ermittelten stöchiometrischen 
Verhältnisse der Elemente C, N und P führen unter Beibehaltung des molaren Anteils von 
106 C aus der Redfield-Formel zu folgender molarer Zusammensetzung des partikulären Ma-
terials im Sediment: 
 

35.09107240106 PNOHC  
 
[1] 
 

Nachfolgend wird von dieser Zusammensetzung des bereits abgelagerten Sediments ausge-
gangen (Modellstart). Hieraus ergibt sich bezogen auf das Gewicht des organischen Materials 
ein Kohlenstoffanteil fPOM_C von 0.378, ein Stickstoffanteil fPOM_N von 0.037 und ein Phos-
phoranteil fPOM_P von 0.0032. Der Kohlenstoff- sowie der Stickstoff- und Phosphoranteil des 
Detritus sind keine konstanten Werte, sondern werden im Modell aus den Gesamt-
Kohlenstoff, -Stickstoff- und –Phosphorkonzentrationen berechnet. Für frisch abgelagerte 
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Algenbiomasse wird von einem Kohlenstoffanteil von 0.48 sowie von den zellinternen Stick-
stoff- und Phosphoranteilen ausgegangen. Diese Anteile werden aus dem Algenmodul von 
QSim übergeben.  
Die Depositionsflüsse für die Komponenten Kohlenstoff, Stickstoff und Phosphor ergeben 
sich ausgehend von obiger Stöchiometrie zu: 
 

CPOMPOMPOC fJJ _*
 

 
[2] 
 

 

NPOMPOMPON fJJ _*
 

 
[3] 
 

 

PPOMPOMPOP fJJ _*
 

 
[4] 
 

 
Resuspension (etwa durch Abflussspitzen) wird im Sedimentmodul nicht berücksichtigt (mit 
Ausnahme einer reduzierten Sedimentation bei Schiffsverkehr, siehe Kap. 3). 
 

2.2. Transportprozesse im Sediment 

Prozesse, die zu einem Stofftransport im Sediment führen, sind (i) die Umlagerung von Sedi-
ment durch Benthosorganismen (Bioturbation) (Kap. 2.2.1.), (ii) den Massentransfer von ge-
lösten anorganischen und organischen Verbindungen (Kap. 2.2.2.) und (iii) der Transport von 
organischem Material in tiefere Sedimentschichten durch Aufwachsen des Sedimentes mit 
frisch sedimentiertem organischem Material (Diagenese) (Kap. 2.3.).  
 

2.2.1. Umlagerung von Sediment durch Benthosorganismen 

Die Vermischungsgeschwindigkeit ωmisch beschreibt die Geschwindigkeit der Mischung parti-
kulären Materials zwischen der 1. aeroben und der 2. anaeroben Schicht im Sediment. Diese 
Vermischungsgeschwindigkeit hängt von der Biomasse des Makrozoobenthos im Sediment 
und damit der Bioturbation ab. MAUGHAN (1986) fand einen Zusammenhang zwischen der 
benthischen Biomasse und dem Kohlenstoffgehalt des Sediments. Führt man weiter eine 
Temperaturabhängigkeit ein, so lässt sich die Vermischungsgeschwindigkeit ωmisch [m*d-1] 
wie folgt (analog zu einer Diffusion) ermitteln:  
 

R

S
T
mischmisch

misch POC

POC

H ,1

1

2

20
0, ))1(*(*1000

)2(

*
* 

 


 

 
 
[5] 
 

      
mit: 
 
ωmisch,0 Vermischungsgeschwindigkeit für partikuläres organisches Material durch Bio-

turbation ohne Berücksichtigung der organischen Belastung und des Sauer-
stoffgehalts [m*d-1] 

θmisch  Temperaturkoeffizient für ωmisch [-] 
T  Wassertemperatur [°C] 
H2  Dicke der anaeroben 2. Schicht im Sediment [10 cm] 
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POC1(2)  Gehalt an leicht abbaubaren partikulären organischen Kohlenstoffverbindungen 
in der 2. Schicht [g*m-3] 

ρS  Dichte des Sediments [kg*m-3] 
ϕ  Sedimentporosität [dm3*dm-3] (Bestimmung s. Kap. 6.3.) 
POC1,R  Referenzkonzentration an leicht abbaubaren partikulären organischen Kohlen-

stoffverbindungen [g C*kg-1]. Dann gilt:  

  2

20*

H

D T
Dpp

misch







 

 

2.2.2. Massentransferkoeffizienten im Sediment 

Allgemein bedeutet Massentransfer den Transport von Masse von einem Ort mit hoher Kon-
zentration zu einem Ort niedriger Konzentration, wobei die Konzentrationsdifferenz die trei-
bende Kraft ist: 
 

CKJ L  *
 

[6] 
 

 
J Massentransferrate [g*m-2*d-1] 
KL Massentransferkoeffizient [m*d-1] 
ΔC Konzentrationsdifferenz [g*m-3]  
 
 
Der Massenfluss von gelöstem Sauerstoff in das Sediment (SOD) lässt sich mit Hilfe des 1. 
Fick’schen Gesetz ermitteln: 
 

dz

dO
DSOD O

2*
2


[7] 
 

 
DO2  Diffusionskoeffizient für Sauerstoff im Sediment [m2*d-1] 
dO2  Sauerstoffänderung als Funktion der Sedimenttiefe dz [g*m-3] 
dz  hier die Dicke der aeroben Schicht H1 [m] 
 
Vereinfacht errechnet sich die Sauerstoffänderung dO2 aus der Differenz der Sauerstoffkon-
zentration an der Sedimentoberfläche (O2 (0)) und am Boden der obersten Sedimentschicht 
(O2 (1)): 
 

2222 )1()0( OOOdO   [8] 
 

 
Äquivalent zum 1. Fick’schen Gesetz lässt sich der Sauerstoffverbrauch auch auf der Basis 
des Massentransfers beschreiben:  
 

1

22

22,1,0

)1()0(
*

))1()0((*

2

2

H

OO
D

OOKSOD

O

OL






 

[9] 
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Daraus folgt für den Massentransferkoeffizienten für Sauerstoff: 
 

1
,1,0

2

2 H

D
K O

OL   

[10] 
 

 
In gleicher Weise lassen sich für die anderen gelösten Stoffe die Massentransferkoeffizienten 
bestimmen: 
 

1
,1,0

4

4 H

D
K NH

NHL    
1

,1,0
3

3 H

D
K NO

NOL    
1

,1,0
4

4 H

D
K PO

POL   

   
Da die molekularen Diffusionskoeffizienten für Ammonium, Nitrat und Sauerstoff nicht stark 
variieren (D = 1.22 (±0.52) cm2*d-1 bei 10°C) (DITORO 2001), kann man für diese Stoffe in 
guter Näherung den gleichen Wert ansetzen. Es wurde ein Wert von 1,57 cm2*d-1 temperatur-
korrigiert für 20°C verwendet. Für Phosphat wurde ein geringerer Diffusionskoeffizient von 
0.47 cm2*d-1 bei 20°C verwendet (Boudreau 1997). 
 
Unter der Annahme, dass Sauerstoff in der ersten Schicht aufgebraucht wird (O2(1) = 0.0), 
kann schließlich der Oberflächen-Transferkoeffizient KL0,1 aus dem Sedimentsauerstoffver-
brauch durch Umstellung der Gleichung [10] errechnet werden: 
 

)0(2
1,0 O

SOD
K L   

[11] 
 

 
Aus [10] und [11] folgt für die Dicke der 1. Sedimentschicht H1 [m]: 
 

SOD

OD
H

)0(* 2
1   

[12] 
 

 
D  molekularer oder turbulenter Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes im 

Sediment [m2*d-1] (siehe Kap. 2.2.3) 
 
Der Transferkoeffizient KL12 zwischen der 1. und 2. Sedimentschicht wird entsprechend der 
Gleichung [11] berechnet: 
 

2/)(

*

21

20

2,1 HH

D
K

T
D

L 



 

[13] 
 

 
(H1+H2)/2 Abstand der Mittelpunkte der beiden Sedimentschichten [m] 
D  molekularer oder turbulenter Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes im 

Sediment [m2*d-1] (siehe Kap. 2.2.3) 
θD Temperaturkoeffizient für den Diffusionskoeffizienten [-] 
T Wassertemperatur [°C] 
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2.2.3. Ermittlung der Diffusionskonstante im Sediment 

HIGASHINO & STEFAN (2008) führen zur Beschreibung des Transfers der Turbulenz aus der 
Wassersäule in das Sediment einen sinusförmigen „Vertikalen Puls“ ein. Dieser Puls hat drei 
charakteristische Größen, die Eindringgeschwindigkeit (W), die Amplitude (U) an der Sedi-
mentoberfläche sowie die Periode (TP). Basierend auf experimentellen Ergebnissen lassen 
sich W und U gleichsetzen mit der Schergeschwindigkeit u*: 
 

*uWU   [14] 
 

 
mit U, W und u* in m*s-1 
 
Die Periode TP des Geschwindigkeitspulses wird von BOUDREAU & JOERGENSEN (2001) mit 
wenigen Sekunden angegeben und wird hier auf 1 Sekunde gesetzt. 
 
Die Beziehung zwischen Turbulenz und diffusivem Stofftransport (Diffusionskoeffizient) 
lässt sich über die Schmidt-Zahl (Sc) herstellen: 
 

D
Sc t  

[15] 
 

 
Hier sind νt der Eddy-Diffusionskoeffizient (Wirbel-, turbulente Viskosität) und D der Diffu-
sionskoeffizient eines Stoffes (beide in m2*s-1]. In einem turbulenzfreien System entspricht νt 
der molekularen kinetischen Viskosität ν0 (~ 1*10-6 m2*s-1 für reines Wasser und 20°C) und D 
dem molekularen Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes. Für Sauerstoff ergibt sich hie-
raus z.B. eine Schmidt-Zahl von 661. In einem hoch turbulenten Medium ist die Schmidt-Zahl 
1. Der Übergang von der turbulenten zur molekularen Schmidt-Zahl ist jedoch nicht ganz 
klar. Im Modell wird deshalb angenommen, wenn: 
 

10
0



 t   dann: 1Sc  und tD    

 
Ansonsten wird von molekularen Verhältnissen ausgegangen. Nach HIGASHINO & STEFAN 

(2008) besteht ein Zusammenhang zwischen der Eddy-Diffusion und der Reynoldszahl Re im 
Sediment. So lässt sich auf Berechnungsgrundlagen der Autoren für eine normierte Referenz-
tiefe (z*) im Sediment ein Eddy-Diffusionskoeffizient aus der Reynoldszahl wie folgt be-
stimmen: 
 

)
Re61.50

Re*84.12
Re*84.12(*

10

1
385.1385.1

385.1
385.1

32, 


t  

 

[16] 
 

 
νt,2

+ normierter Eddy-Diffusionskoeffizient in z* = 2 [-] 

 
P

t
t TWU **

   (νt - Eddy-Diffusionskoeffizient in m2*s-1)  

 

U
W

TW

z
z

P **

*   
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Die Reynoldszahl kann dabei z.B. nach NIELD & BEJAN (2006) berechnet werden: 
  



2/1

*Re


W
 

[17] 
 

 
mit  
 
W Eindringgeschwindigkeit in das Sediment [m*s-1] 
Ρ Permeabilität (Durchlässigkeit) [m2] 
ν kinematische Viskosität [m2*s-1]  
 
 
Die Permeabilität lässt sich aus der hydraulischen Leitfähigkeit (quantifiziert die Durchlässig-
keit von Böden für Wasser) ermitteln: 
 

gOH

OH

*

*

2

2





 

[18] 
 

 
K hydraulische Leitfähigkeit [m*s-1] (BOUDREAU 1997) 
 




*)1(

***10*6.5
2

2
50

33




 gd
 

μH2O dynamische Viskosität von Wasser (0.001 kg*m-1*s-1 bei 20°C) 
ρH2O Dichte des Wassers [kg*m-3] (1000 bei 20°C) 
g Erdbeschleunigung [m*s-2] (9.81) 
φ Sedimentporosität [-] (Bestimmung siehe Anhang) 
d50 mittlerer Korndurchmesser [m] 
 
 
Der mittlere Korndurchmesser wird in erster Näherung aus der Sohlschubspannungsge-
schwindigkeit u* in [m*s-1] ermittelt (eigene Messungen an Saar und Elbe): 
 

1000

*0047.0 **9.64

50

ue
d   

 
[19] 
 

 
Die Berechnung des Eddy-Diffusionskoeffizienten für eine normierte Sedimenttiefe z* im 
Sediment erfolgt ausgehend von dem Wert bei z*=2 [-] nach: 
 

)0077.0*112.46*29.3*48.31(* 0964.0588.1291.0
2,

***




zzz

tt eee  
[20] 
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2.3. Diagenese und Reaktion der Zwischenprodukte 

2.3.1. Diagenese 

Als Diagenese wird im Folgenden die Mineralisation des organischen Materials im Sediment 
bezeichnet. Diese Diagenese sowie die Oxidation der gelösten organischer Verbindungen 
werden mit Massenbilanzgleichungen mathematisch beschrieben, d.h. es werden positive und 
negative Massenströme bilanziert. Hierfür wird das Sediment in zwei Schichten unterteilt, 
eine aerobe Schicht, deren Dicke sich aus dem Sauerstoffverbrauch in dieser Schicht ergibt 
und die meist nur wenige Millimeter dick ist (Schicht 1), und eine darunterliegende anaerobe 
Schicht (konstant 10 cm, Schicht 2).  
 
Der Abbau des organischen Materials wird mit einer Reaktion erster Ordnung beschrieben. 
Dabei hängt die Rate nur von der Menge der organischen Substanz und einem Abbaubeiwert 
kPOC ab. Die Mineralisation frisch abgelagerten organischen Materials erfolgt zu Beginn ziem-
lich schnell, wird aber mit der Zeit immer langsamer. Um diesem Sachverhalt Rechnung zu 
tragen, wird das abgelagerte organische Material in drei unterschiedlich reaktive Fraktionen 
aufgeteilt, in einen leicht abbaubaren (65 %), einen schwer abbaubaren (15 %) und einen 
nicht abbaubaren (20 %) Anteil (DiToro 2001). Durch Deposition frischen organischen Mate-
rials erhöht sich im Modell die leicht abbaubare Fraktion (Gleichung [87]). Diese Fraktion 
wird abgebaut, wobei der von DiToro (2001) verwendete Anteil der leicht abbaubaren Frakti-
on als Minimumwert definiert ist. 
 
Die für die Oxidation der organischen Kohlenstoffverbindungen benötigte Menge an Sauer-
stoff fC_O2 wird aus folgender Reaktionsgleichung ermittelt: 
 
 

OHHPONHCOHOPNOHC 2442235.09107240106 6.10535.0910655.7106   [21] 
 

 
Sie ergibt einen Wert von fC_O2 = (106*32)/(106*12) = 2.67 g O2/mg C. 
 
 
Abbildung 2 zeigt schematisch die Prozesse der Diagenese. Der Zuwachs der Sediment-
schichtdicke kann über die sogenannte Burialgeschwindigkeit ωsed parametrisiert werden (bu-
rial = Vergraben). Die gelösten organischen Kohlenstoff-, Stickstoff- und Phosphorverbin-
dungen gelangen infolge von Diffusion in das Sediment und werden hier entsprechend dem 
partikulären organischen Material POM mineralisiert. Dabei steht die Abkürzung DO für die 
gelösten organischen Stoffe (dissolved organic carbon, nitrogen, phosphorus – DOC, DON, 
DOP). Neben dem Abbau wirken bei den gelösten Verbindungen nur diffusive Prozesse auf 
die Konzentrationsverteilung zwischen den beiden Schichten. 
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Abbildung 2: Schematische Darstellung der Diagenese und des Abbaus gelöster organischer 
Kohlenstoffverbindungen im Sediment  
 
 
Die Massenbilanzgleichungen für den partikulären organischen Kohlenstoff (Gleichungen für 
den organischen Stickstoff und Phosphor sind identisch) in der aeroben (H1) und der anaero-
ben (H2) Schicht lauten: 
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[22] 
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ω
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ω
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JPOM(JPOC, JPON, JPOP) DOC 

KL0,1 

KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen 1. und 2.Schicht  

KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und 2 

ωmisch Mischgeschwindigkeit zwischen 1. und 2. Schicht 
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))2()1((*

))2()1((**)2(**
)2(

* 2
20

,2

iimisch

iisedi
T

POCiPOC
i

POCPOC

POCPOCHPOCk
dt

dPOC
H



 




 

 
[23] 
 

 
H1, H2   Dicke der 1. und 2. Schicht [m] 
POCi(1), POCi(2) Konzentration an partikulärem organischem Kohlenstoff der i-ten Frak-

tion in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht (i = 1: leicht abbau-
bar; i = 2: schwer abbaubar; i = 3: refraktär) [g*m-3] 

kPOC, i Abbaurate der i-ten Fraktion bei 20°C (i = 1: leicht abbaubar; i = 2: 
schwer abbaubar; i = 3: refraktär) [d-1]  

θPOC   Temperaturkoeffizient für kPOC,i 
ωsed   Burialgeschwindigkeit [m*d-1] 
ωmisch Vermischungsgeschwindigkeit für partikuläres Material zwischen der 1. 

und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d-1] 
fPOC,i   Anteil der i-ten Fraktion am Gesamt-Depositionsfluss [-] 
JPOC   Depositionsfluss des partikulären organischen Kohlenstoffs [g*m-2*d-1] 
 
Die Prozesse mit negativem Vorzeichen führen zu einer Verringerung, die mit positivem Vor-
zeichen zu einer Erhöhung der organischen Kohlenstoffverbindungen in der jeweiligen Sedi-
mentschicht. Der Depositionsfluss JPOC wird in QSim berechnet (Kap. 3). 
 
Die Massenbilanzgleichungen für die gelösten organischen Kohlenstoffverbindungen sehen 
wie folgt aus: 
   
Für die aerobe Schicht: 
 

)0(*

))1()2((*)1(**
)1(

*

1,0

2,11
20

,1

iL

iiLi
T

DOCiDOC
i

DOCK

DOCDOCKHDOCk
dt

dDOC
H



 
 

 
[24] 
 

 
und die anaerobe Schicht: 
 

))2()1((**)2(**
)2(

* 2,12
20

,2 iiLi
T

DOCiDOC
i DOCDOCKHDOCk

dt

dDOC
H  

 

 
[25]
 

 
DOCi(1),DOCi(2) Konzentration an gelöstem organischem Kohlenstoff der i-ten Fraktion 

in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht (i = 1: leicht abbaubar; 
 i = 2: schwer abbaubar; i = 3: refraktär) [g*m-3] 
DOCi(0) Konzentration an gelöstem organischem Kohlenstoff der i-ten Fraktion 
 im Wasserkörper [g*m-3], berechnet im BSB-Modul 
KL1,2  Massentransferkoeffizient zwischen der 1. und 2. Sedimentschicht  
  [m*d-1] 
KL0,1  Massentransferkoeffizient zwischen dem überfließenden Wasser und 

der 1. Sedimentschicht [m*d-1] 
 
Für die Abbauraten wird angenommen, dass kPOC,i = kDOC,i, θPOC = θDOC und dass sich die Ab-
bauraten unter aeroben (1. Schicht) und anaeroben (2. Schicht) Bedingungen nicht unterschei-
den. 
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Die durch den Abbau der organischen Verbindungen gebildeten Mengen an Kohlenstoff in 
Form von CO2 und Methan (JC), an Ammonium (JN) und an Phosphor (JP) in der aeroben (1.) 
und anaeroben (2.) Schicht ausgedrückt als Stoffflüsse ergeben sich zu: 
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[26] 
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[27] 
 

 

PDOC

i

i
i

T
DOCiDOC

i

i
i

T
POCiPOCP

fDOCk

HPOPkJ

_

2

1

20
,

2

1
2,1

20
,

*)2,1(**

*)2,1(**)2,1(
























 

 
[28] 
 

 
JC(1,2), JN(1,2), JP(1,2) Kohlenstoff- , Stickstoff- und Phosphorfluss in der aeroben (1) 

und anaeroben (2) Schicht [g*m-2*d-1] 
kPOCi, kDOCi   Abbauraten der i-ten Fraktion bei 20°C (i = 1: leicht abbaubar;  
   i = 2: schwer abbaubar) [d-1] 
θPOC, θDOC   Temperaturkoeffizient für kPOC,i bzw. kDOC,i 
T    Wassertemperatur [°C] 
POCi(1,2),PONi(1,2), Konzentration an partikulärem organischem Kohlenstoff, Stick- 
POPi(1,2) stoff bzw. Phosphor der i-ten Fraktion in der aeroben (1) und 

anaeroben (2) Schicht (i = 1: leicht abbaubar; i = 2: schwer ab-
baubar; i = 3: refraktär) [g*m-3] 

DOCi(1,2) Konzentration an gelöstem organischem Kohlenstoff der i-ten 
Fraktion in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht (i = 1: 
leicht abbaubar; i = 2: schwer abbaubar; i = 3: refraktär) [g*m-3] 

H1,2    Dicke der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht [m] 
fDOC_N, fDOC_P  Anteil an Stickstoff bzw. Phosphor an den gelösten organischen 

Kohlenstoffverbindungen [-],berechnet im BSB-Modul 
 

2.3.2. Ammonium 

Ammonium wird bei der Diagenese in der anaeroben und aeroben Sedimentschicht produ-
ziert. Dabei ist ein Teil an Partikel adsorbiert, der andere Teil liegt in gelöster Form vor. Die-
ser Teil des Ammoniums wird in der aeroben Schicht zu Nitrat oxidiert sowie über den dif-
fusiven Transport von der anaeroben Schicht in die aerobe Schicht und von der aeroben 
Schicht in den überliegenden Wasserkörper befördert. Ein Maß für die Diffusion gelöster 
Stoffe im Sediment ist der Massentransferkoeffizient KL. Das „partikuläre“ Ammonium wird 
infolge Bioturbation zwischen den beiden Sedimentschichten ausgetauscht. Abbildung 3 zeigt 
schematisch den im Sediment ablaufenden Ammoniumfluss. 
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Abbildung 3: Schematische Darstellung des Ammonium Flux Modells 
 
 
Die Massenbilanzgleichungen für Ammonium lauten für die aerobe Schicht (1): 
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[29]
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und die anaerobe Schicht (2): 
 

))2()1((*

))2(*)2()1(*)1((*

))2(*)2()1(*)1((*)2(
)2(

44

4,4,2,1

4,4,
4
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sed
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[30]

 
mit: 
 
JN(1), JN(2) Ammoniumquelle in der 1. und 2. Sedimentschicht, herrührend von der 

Stickstoffdiagenese [gN*m-2*d-1] 
ωmisch Vermischungsgeschwindigkeit für partikuläres Material zwischen der 1. 

und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d-1] 
ωsed Burialgeschwindigkeit [m*d-1] 
fp,a(1), fp,a(2) an Feststoffen adsorbierter Ammoniumanteil in der 1. und 2. Schicht [-] 

(s.Kap. 2.3.7) 
fd,a(1), fd,a(2) im Porenwasser gelöster Ammoniumanteil in der 1. und 2. Schicht [-] 

(s.Kap. 2.3.7) 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und 

Schicht 1 [m*d-1] 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d-1] 
kNH4 Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwindig-

keit [m*d-1] 
NH4T(1), NH4T(2) Gesamt-(T) Ammoniumgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m-3] 
NH4(0) Ammoniumgehalt im Wasserkörper [g*m-3] 
 
Die Nitrifikationsgeschwindigkeit errechnet sich unter Berücksichtigung der aktuellen Tem-
peratur- und Sauerstoffverhältnisse zu: 
 

)0(4_*2

)0(
**

2

220

1,0

2

4

0,4

4 ONHKMO

O

K

k
k T

NH
L

NH

NH 
   

[31] 
 

 
kNH4  um Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwindigkeit 

[m*d-1] 
kNH4,0  Nitrifikationsgeschwindigkeit bei 20°C und optimalen Sauerstoffbedingungen 

[m*d-1] 
KL0,1  Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und 

Schicht 1 [m*d-1] 
θNH4  Temperaturkoeffizient für kNH4 [-] 
T  Wassertemperatur [°C] 
O2(0)  Sauerstoffkonzentration im Wasserkörper [g*m-3] 
KMO_NH4  Halbsättigungskonstante für die Sauerstoffabhängigkeit der Nitrifikation 

[gO2*m-3] 
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Der Ammoniumgehalt im Porenwasser NH4(1) und NH4(2) in der 1. und 2. Schicht errechnet 
sich aus: 
 

)1(*)1(4)1(4 ,adfTNHNH   [32] 
 

 

)2(*)2(4)2(4 ,adfTNHNH   [33] 
 

  

2.3.3. Nitrat 

Nitrat entsteht in der aeroben Sedimentschicht durch Oxidation von Ammonium (Nitrifikati-
on). Gleichzeitig findet ein Austausch mit dem darüber liegenden Wasser statt. Denitrifikation 
führt zu einer Verringerung der Nitratkonzentration in dieser Schicht. In der anaeroben 
Schicht wird kein Nitrat gebildet, sondern es findet nur ein Verbrauch in Folge von Denitrifi-
kation statt. Gleichzeitig kann durch Diffusion Nitrat in die aerobe Schicht gelangen oder um-
gekehrt. Abbildung 4 zeigt eine schematische Darstellung des Nitrat-Modells. 
 
 

 
Abbildung 4: Schematische Darstellung des Nitrat Flux Modells 
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Die Massenbilanzgleichung für Nitrat lautet: 
 
1. Schicht: 
 

)1(*)1(*

))1()0((*))1()2((*
)1(

334

331,0332,1
3

1

4
NOkNHk

NONOKNONOK
dt

dNO
H

NONH

LL




 

 
 
[34] 
 

 
2. Schicht: 
 

)2(**))1()2((*
)2(

3
20

332,1
3

2 33
NOkNONOK

dt

dNO
H T

NONOL
   

[35] 
 

 
NO3(1), NO3(2) Nitrat-Stickstoffkonzentration im Porenwasser der 1. und 2. Schicht 
 [g*m-3] 
NO3(0) Nitratgehalt im Wasserkörper [g*m-3] 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und 

Schicht 1 [m*d-1] 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d-1] 
kNH4 um Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwin-

digkeit [m*d-1] 
kNO3(1,2) Denitrifikationsgeschwindigkeit in der 1. und 2. Schicht [m*d-1] 
θNO3  Temperaturkoeffizient für kNO3 [-] 
T Wassertemperatur [°C] 
 
Die Denitrifikationsgeschwindigkeit kNO3 errechnet sich für die 1. Schicht unter Berücksichti-
gung des Sauerstoffgehalts und der Temperatur im Wasserkörper aus: 
 

1 , ∗

,
∗

_ 3
_ 3 2 0

 
 
[36] 
 

 
und für die 2. Schicht aus: 
 

2 , ∗   
[37] 
 

mit: 
 
kNO3,0 Denitrifikationsgeschwindigkeit bei 20°C und einem Sauerstoffgehalt von 

0 g*m-3[m*d-1] 
θNO3  Temperaturkoeffizient für kNO3 [-] 
T Wassertemperatur [°C] 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und 

Schicht 1 [m*d-1] 
KMO_NO3 Halbsättigungskonstante für die Sauerstoffabhängigkeit der Denitrifikation 

[g O2*m-3]  
O2(0) Sauerstoffkonzentration im Wasserkörper [g*m-3] 
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Die im Sediment reduzierte Nitratmenge ergibt sich für die beiden Schichten als Nitratfluss 
(JNO3) zu: 
 

1,2 1,2 ∗ 3 1,2  [38] 
 

 

Lösung der Bilanzgleichungen am Beispiel des Nitrats 

 
Im Falle des steady-state Zustandes ist die zeitliche Änderung der Nitratkonzentrationen in 

den beiden Schichten   bzw.   gleich 0. Durch Ausmultiplizieren und Trennung 

der Terme mit NO3(1) und NO3(2) von denen mit NO3(0) und NH4(1) ergibt sich ein Glei-
chungssystem von 2 Gleichungen mit 2 Unbekannten, die sich mit Standardverfahren lösen 
lassen (s. Anhang): 
 
 
1. Schicht: 
 

)1(*)0(*)2(*

)1(*)1(*)1(*

4431,032,1

3331,032,1

NHkNOKNOK

NOkNOKNOK

NHLL

NOLL




 

 
 
[39] 
 

 
2. Schicht: 
 

0)2(*)2(*)1(* 332,132,1 3
 NOkNOKNOK NOLL  [40] 

 
 

2.3.4. Phosphor 

Der organisch gebundene Phosphor gelangt durch die Sedimentation des Phytoplanktons und 
des Detritus in das Sediment, wo er zu anorganischem Phosphor mineralisiert wird. Nur ein 
Teil des anorganischen Phosphors liegt im Porenwasser gelöst vor, da Phosphat an Tonmine-
rale, Carbonate, besonders aber an Aluminium- und Eisenoxide sorbiert werden kann. Insbe-
sondere besitzen Eisen(III)-hydroxide ein hohes Sorptionsvermögen für Phosphor, die aber 
nur unter oxischen Bedingungen gebildet werden. Bei Anwesenheit von Sauerstoff im über-
liegenden Wasser diffundiert das in der anoxischen Sedimentschicht gebildete und nicht sor-
bierte Phosphat in die oxische Schicht und wird hier an Eisen(III)-hydroxid angereichert. Da-
bei muss das Verhältnis zwischen Metall und Phosphor einen bestimmten Wert überschreiten, 
damit Phosphor dauerhaft gebunden werden kann. Bei geringen Sauerstoffkonzentrationen 
zerfällt Eisen(III)-hydroxid in gelöstes Eisen(II) und Wasser, Phosphor wird freigesetzt und 
kann in den darüber liegenden Wasserkörper diffundieren. In Abbildung 5 sind die Prozesse 
des Phosphorkreislaufs im Sediment schematisch dargestellt. 
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Abbildung 5: Schematische Darstellung des Phosphorkreislaufs 
 
 
Daraus ergeben sich die Massenbilanzgleichungen für die 1. und 2. Schicht wie folgt: 
 
1. aerobe Schicht: 
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2. anaerobe Schicht: 
 

))2()1((*
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[42] 
 

 
mit: 
 
PO4(1,2) Gesamt-Phosphorgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m-3] 
JP(1,2) Phosphorfluss in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht, herrührend von 

der Phosphordiagenese [g*m-2*d-1] 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und 

Schicht 1 [m*d-1] 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d-1] 
fd,p(1, 2) im Porenwasser gelöster Phosphoranteil in der 1. und 2. Schicht [-] (s. Kap. 

2.3.7) 
fp,p(1,2) an Feststoffen adsorbierter Phosphoranteil in der 1. und 2. Schicht [-] (s. Kap. 

2.3.7) 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper und der 1. Schicht 

[m*d-1] 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen der 1. und 2. Schicht [m*d-1] 
ωsed Burialgeschwindigkeit [m*d-1] 
ωmisch Vermischungsgeschwindigkeit für partikuläres Material zwischen der 1. und 2. 

Schicht durch Bioturbation [m*d-1] 
 
Der adsorbierte Phosphoranteil lässt sich wie in Kap. 2.3.7 beschrieben aus dem Partitionsko-
effizient πP ermittelt. Allgemein lässt sich das Sorptionsvermögen von Phosphor an Feststof-
fen mit Hilfe der Adsorptionsisotherme nach Langmuir beschreiben: 
 

4

4

*1

**

POK

KPOP
P

lang

langcap
ads 

  
 

[43] 
 

mit: 
Pads adsorbierte Menge an Phosphor [mg*gTG-1] 
Pcap die maximale Adsorptionskapazität [mg*gTG-1], abgeleitet aus Abbildung 6 
PO4 Phosphorkonzentration im Porenwasser [g*m-3] 
Klang Langmuir-Konstante [g*m-3] 
 
und unter Berücksichtigung der Sauerstoff- und Nitratkonzentration: 
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[44] 
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KPO2  Halbsättigungskonstante für die Sauerstoffabhängigkeit der Phosphoradsorption 
[g*m-3] 

KPNO3 Halbsättigungskonstante für die Nitratabhängigkeit der Phosphoradsorption 
[g*m-3] 

O2(0) Sauerstoffkonzentration im Wasserkörper [g*m-3] 
NO3(0) Nitratkonzentration im Wasserkörper [g*m-3] 
SO2 Sauerstoffabhängigkeit der Phosphoradsorption [-] 
SNO3 Nitratabhängigkeit der Phosphoradsorption [-] 
 
Aus der nach Formel [44] berechneten adsorbierten Phosphormenge errechnet sich der Parti-
tionskoeffizient πP [dm3*kg-1] zu: 
 

1000*
4PO

Pads
P 

  
 

 
[45] 
 

 
Die maximale Adsorptionskapazität für Phosphor Pcap lässt sich in guter Näherung aus dem 
Gehalt organischen Materials im Sediment bestimmen (s. Abbildung 6). 
 

 
Abbildung 6: Maximale Adsorptionskapazität für Phosphor in Abhängigkeit vom organischen Materi-
al im Sediment  
 
 
Die Phosphorfreisetzung als physikalisch-chemischer Prozess läuft relativ schnell ab, sodass 
ein steady state-Ansatz hier keine zufriedenstellenden Ergebnisse liefert. Die diffusive Wech-
selwirkung zwischen Phosphorgehalt im Wasserkörper und im Porenwasser würde zu einem 
zu geringen Konzentrationsgradienten an der Sedimentoberfläche führen. Für die Beschrei-
bung der Phosphatfreisetzung wird deshalb ein Ansatz benutzt, bei dem sich die Berechnung 
in zwei Teilprozesse aufteilt: 
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1) Berechnung der Gesamt-(Totalen-)Phosphorkonzentrationen PO4T(1)0 und PO4T(2) 
in der 1. und 2. Schicht, wobei das P-Sorptionsvermögen und damit der Anteil an ge-
löstem Phosphor in der 1. Schicht ohne Sauerstoff- und Nitratabhängigkeit ermittelt 
werden (Gleichungen [41] und [42]). 

 
Die im Porenwasser gelöste Menge an Phosphor PO4 ergibt sich für die erste Schicht 
dann aus: 
   

 0
,

00 )1(*)1(4)1(4 pdfTPOPO   und für die 2. Schicht: 

 
 )2(*)2(4)2(4 ,pdfTPOPO    

 
2) Berechnung der im Porenwasser der ersten Schicht gelösten Phosphorkonzentration un-

ter Berücksichtigung der sauerstoff- und nitratabhängigen P-Sorption und dem Massen-
transfer des neu gebildeten gelösten Phosphors zwischen der 1. und 2. Schicht: 

 

))]2(4)1(4(*

))2(4)1(*)1(4(*[)1(*)1(4)1(4
0

1,0

,
0

1,0,
0

POPOK

POfTPOKfTPOPO

L

pdLpd




 

 
PO4(1, 2) Gesamt-Phosphorgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m-3] 
fd,p(1, 2) im Porenwasser gelöster Phosphoranteil in der 1. und 2. Schicht [-] (s. Kap. 

2.3.7) 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper und der 1. Schicht 

[m*d-1] 
 

2.3.5. Methanbildung 

Der Abbau (Oxidation) von organischen Kohlenstoffverbindungen in der anaeroben Schicht 
kann dadurch ablaufen, dass den Mikroorganismen Nitrat als Elektronenakzeptor dient (De-
nitrifikation). Ein weiterer in anaeroben Sedimenten bedeutender Prozess ist die Methanbil-
dung durch methanogene Archaeen. In vorliegendem Ansatz wurde das C:N:P-Verhältnis bei 
der Methanbildung nach WANG & VAN CAPPELLEN (1996) als Grundlage genommen. Dieses 
Verhältnis wurde auf die Sedimentzusammensetzung im Modell (Formel [21]) angewandt: 
 








2
44

324235..09107240106

35.09

3.87.4453325.8

HPONH

HCOCOCHOHPNOHC
 

[46] 
 

 
Methan ist in Wasser (Porenwasser) relativ schwer löslich. Bei 20°C und 1at Druck beträgt 
die Löslichkeit 24 mg/l, im Vergleich hierzu hat CO2 eine Löslichkeit von 1685 mg/l. Wird 
beim Abbau mehr Methan gebildet als der Sättigungskonzentration entspricht und als durch 
diffusiven Austausch mit dem Wasserkörper abgeführt werden kann, entweicht Methan gas-
förmig in den Wasserkörper und in die Atmosphäre.  
 
Die Menge an Methan, die maximal in Lösung sein kann, errechnet sich aus: 
 

)20(
,4 024.1*)

10
1(*8.18 T

sat

Tiefe
CH   

[47] 
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CH4,sat Methan-Sättigungskonzentration [g*m-3] 
Tiefe Höhe der Wassersäule über dem Sediment (Maß für den Druck im Sediment) 

[m] 
T Wassertemperatur [°C] 
 
 
Das beim anaeroben Abbau der Kohlenstoffverbindungen gebildete Methan (dargestellt als 
Methanfluss JCH4) ergibt sich aus der Menge an abgebauten organischen Kohlenstoffverbin-
dungen (Jc, Gleichung [26]) in der anaeroben Schicht (2), verringert um die Menge an Koh-
lenstoff, die bei der Denitrifikation verbraucht wird, und unter Berücksichtigung, dass nur die 
Hälfte des organischen Kohlenstoffs zu Methan umgesetzt wird (Gleichung [46])). 
 

5.0*)*)2()2(( _,34 NCdnNOCCH fJJJ   [48] 
 

mit: 
 
JCH4  Methanfluss [g*m-2*d-1] 
JC  Fluss an oxidiertem Kohlenstoff [g*m-2*d-1] 
JNO3  Nitratfluss [g*m-2*d-1] 
fdn,C_N  Menge an oxidiertem organischen Kohlenstoff pro mg reduziertem Nitrat- 
  Stickstoff 
 
fdn,N_C lässt sich aus der Reaktionsgleichung für die Denitrifikation: 
 

OHHPO

HCOCONNOPNOHC

2
2
4

322335.09107240106

1.7535.0

5.895.166.492.90








 

 

 
[49] 
 

zu 1.007 gC*gN-1 (106 mol*12/(90.2 mol*14) bestimmen. 
 
Wird mehr Methan gebildet als der Löslichkeit von Methan in Wasser entspricht 
(JCH4>2*KL12*CH4,sat), so muss berücksichtigt werden, dass ein Teil des Methans als Gas ent-
weicht. Der Anteil an gelöstem Methan (JCH4,d) errechnet sich dann nach: 
 

4,42,1,4 ***2 CHsatLdCH JCHKJ   [50] 
 

 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d-1] 
 
Im Fall, dass JCH4<=2*KL1,2*CH4,sat ist, gilt: 
  

4,4 CHCH JJ
d   

[51] 
 

 
Das in die aerobe Schicht diffundierte Methan wird hier mittels Sauerstoff oxidiert. Die Men-
ge an oxidiertem Methan berechnet sich dabei wie folgt: 
 

)
*

(sec1(*
1,0

20
4

,4
4

,4

L

T
CCH

CHoxCH K

k
hJJ

d






 
[52] 
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JCH4,ox  Fluss an oxidiertem Methan [gC*m-2*d-1] 
JCH4,d  Fluss an gelöstem Methan in die aerobe Schicht [gC*m-2*d-1] 
sech  Hyperbelfunktion (Sekans Hyperbolicus) 
kCh4  Oxidationsgeschwindigkeit gelösten Methans in der aeroben Schicht 
  bei 20°C [m*d-1] 
θC4  Temperaturkoeffizient für Methan-Oxidationsgeschwindigkeit [-] 
T  Wassertemperatur [°C] 
KL0,1  Massentransferkoeffizient zwischen dem überliegenden Wasser und der 1. Se-

dimentschicht [m*d-1] 
 
 

   
xx ee

xh 


2
)(sec

 
    

x  =
1,0

20
44 *

L

T
CCH

K

k 
 

 
 
Methan-Oxidationsgeschwindigkeiten in aeroben Sedimentschichten: 
Untersuchungsstelle kCh4 [m*d-1]; 20°C Literatur 
Lake Vechten (Profundal) 0.61 SWEERTS ET AL. 

(1991) 
Lake Washington 0.24 KUIVILA ET AL. (1988)  
Bodensee 0.53 FRENZEL ET AL. (1990) 
Lake Ontario 0.57 ROY & KNOWLES 

(1994) 
Boreal lakes and reservoirs 0.25 – 0.9 HUTTUNEN ET AL. 

(2006) 
 
Für die Realisierung in QSim wurde der Methan-Oxidationsgeschwindigkeit von Roy & 
Knowles (1994) ausgewählt. 
 

2.3.6. Sedimentsauerstoffverbrauch 

Der Sedimentsauerstoffverbrauch SOD umfasst drei Komponenten: den Sauerstoffverbrauch 
durch Oxidation des partikulären und gelösten organischen Materials in der aeroben Schicht 
SOD(1), die Methanoxidation SODCH4 und die Ammoniumoxidation NSOD: 
 

NSODSODSODSOD CH 
4

)1(  
 

[53] 
 

Die pro mg oxidiertem organischen Materials verbrauchte Menge an Sauerstoff ergibt sich 
aus Kap. 2.3.1 zu fC_O2 = 2.67 mgO2/mgC. Zusätzlich muss berücksichtigt werden, dass ein 
Teil des organischen Kohlenstoffs bei der Denitrifikation verbraucht wird. Somit errechnet 
sich der Term SOD(1) aus: 
 

2_*)
23_

3_
*)1()1(()1( OCCC f

ONOKMO

NOKMO
JJSOD


  

 
[54] 
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Der Sauerstoffverbrauch SODCH4 bei der Methanoxidation errechnet sich aus: 
 

2_4,44 * OCHoxCHCH fJSOD 
 

 
[55] 
 

 
wobei sich der Faktor fCH4_O2, der den Sauerstoffverbrauch pro mg oxidiertem Methan angibt, 
aus der Reaktionsgleichung für die Oxidation von Methan:   
 

OHCOOCH 2224 22   

 
[56] 
 

 
zu 5.33 mgO2/mgCH4 errechnet. 
 
Der bei der Nitrifikation verbrauchte Sauerstoff NSOD errechnet sich aus: 
 

2_44 *)1(* ONNH fNHkNSOD   [57] 
 

mit fN_O2 der Menge an Sauerstoff, die pro mg oxidiertem Ammonium verbraucht wird. fN_O2 
in gO2*gNH4-N

-1 ergibt sich aus der Reaktionsgleichung für die Ammoniumoxidation: 

 

OHHNOONH 2324 22  

 
  

zu: 

57.4
14

32*2
2_ ONf

    
 
Da der Sedimentsauerstoffverbrauch seinerseits aber Auswirkungen auf die Reaktionsraten, 
die Dicke der aeroben Schicht und den Massentransferkoeffizienten KL0,1 hat, müssen die 
Stoffkonzentrationen und –flüsse im Sediment iterativ berechnet werden. Dies erfolgt nach 
folgendem Schema: 
 
Anfangsdicke H1 = 0.01 m, H2 = 0.1 m 

1. Berechnung der Kohlenstoff-, Stickstoff- und Phosphorflüsse: JC, JN  und JP. 
 

2. Berechnung eines Anfangssedimentsauerstoffverbrauchs SODinit und eines Anfangs-
Transfermassenkoeffizienten KL0,1 

 

 2_2_ *)1(*))2()1(( ONNOCCCinit fJfJJSOD   

 

)0(2
1,0 O

SOD
K init

L   

 
3. Berechnung der Diffusionskoeffizienten D(1) und D(2) für die 1. und 2. Schicht 

 
4. Lösen der Massenbilanzgleichungen für Ammonium, Nitrat und Methan und Berech-

nung des SOD(1), SODCH4 und NSOD. 
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5. Berechnung eines neuen Sauerstoffverbrauchs SOD 
 

 2

)1( 4 NSODSODSODSOD
SOD CHinit 


 

 
6. Ermittlung der prozentualen Abweichung zwischen SODinit und SOD 

 

 
%100




SOD

SODSOD init
a

 
 

7. Wenn εa > 1 % ist, wird SODinit =SOD gesetzt, ferner: 
  

 
)0(2

1,0 O

SOD
KL    

 

 
1,0

1

)1(

LK

D
H   

 
Berechnung der Stoffflüsse: JC, JN  und JP. 
 
weiter mit Schritt 3. 
 

8. wenn 10%  εa 
 
weiter mit der Berechnung der Phosphorkonzentrationen im Sediment. 
 

2.3.7. Bestimmung der gelösten und an Partikel adsorbierten Fraktion eines Stoffes 

Der Anteil eines Stoffes an seiner Gesamtkonzentration, der in gelöster und partikulärer (ad-
sorbierter) Form vorliegt, lässt sich mit Hilfe des Partitionskoeffizienten des entsprechenden 
Stoffes wie folgt ermitteln: 
 

ji
id m

f
*1

1
, 
  

[58] 
 

 
und  
 

idip ff ,, 1
 

[59] 
 

 
fd,i gelöster Anteil der Gesamtkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2) 
fp,i partikulärer Anteil der Gesamtkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2) 
πj Partitions- (Verteilungs-)Koeffizient eines Stoffes j [dm3*kg-1] 
mi Feststoffkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2) [kg*dm-3] 

 )1(*   Sim   

 ρS  Dichte des Sediments [kg*dm-3] 
 ϕ  Sedimentporosität [dm3*dm-3] (s. Anhang) 
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Die Einheit des Partitionskoeffizienten ergibt sich aus: 
 

enwasserVolumenPor

MasseStoff
toffMasseFests

MasseStoff

 
KgKg

dmKg

*

* 3

 =  
Kg

dm3

 

 
Partitionskoeffizient π für Ammonium sowie ein Berechnungsansatz sind im Anhang Kap. 6.2 
zu finden. 
 

2.4. Silizium 

Silikat kommt im Sediment in partikulärer und im Porenwasser durch Auflösung des partiku-
lären Silikats in gelöster Form vor. Ein weiterer Teil des gelösten Silikats ist an Feststoffen 
adsorbiert. Da sich der Lösungsprozess des partikulären Silikats von den bisher besprochenen 
Prozessen der Sedimentdiagenese unterscheidet, wird er losgelöst als separater Baustein be-
trachtet. Abbildung 7 zeigt schematisch den Silikatfluss im Sediment.  
 
Die Massenbilanzgleichungen für das partikuläre Silikat lauten für die erste aerobe Schicht 
H1: 
 

)1(**)1()1(*))1()2((*
)1(

* 11 PSiHkPSiPSiPSiJ
dt

dPSi
H SisedmischPSi    

 
[60] 
 

 
und für die 2. anaerobe Schicht H2: 
 

)2(**)2()2(*))2()1((*
)2(

* 22 PSiHkPSiPSiPSi
dt

dPSi
H Sisedmisch    

 
[61] 
 

 
mit: 
PSi(1),PSi(2) Menge an partikulärem Silikat in der 1. und 2. Schicht [g*m-3] 
JPSi Fluss an partikulärem Silikat aus der Wassersäule in das Sediment  
 [gSi*m-2*d-1] 
ωmisch Vermischungsgeschwindigkeit des partikulären organischen Materials zwi-

schen der 1. und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d-1] 
ωsed Burialgeschwindigkeit  [m*d-1] 
kSi(1),kSi(2) Lösungsrate des partikulären Silikats in der 1. und 2. Schicht [d-1]  
 
Der Fluss an partikulärem Silikat JPSi wird in 1. Näherung proportional zum Fluss an organi-
schem Kohlenstoff angenommen: 
 

POCSiPSi JFJ *    [62] 
 

JPOC   Depositionsfluss des partikulären organischen Kohlenstoffs [g*m-2*d-1 ] 
FSi   Proportionalitätsfaktor [-] 
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Abbildung 7: Silikatfluss im Sediment 
 
 
Silikat hat in Wasser nur eine begrenzte Löslichkeit. Die Auflösung des partikulären Silikats 
erfolgt nach DITORO (2001) proportional zum Löslichkeitsdefizit (Si – Sisaett), d.h. eine Auflö-
sung des partikulären Silikats geschieht nur bis zur Sättigungskonzentration des Silikats im 
Porenwasser. Ferner schlagen CONLEY & SCHELSKE (1989) vor, die Abhängigkeit der Lö-
sungsrate von der Konzentration an partikulärem Silikat mit einem Michaelis-Menten-Ansatz 
zu beschreiben. Daraus ergibt sich Folgendes für die Berechnung der Lösungsraten kSi(1) und 
kSi(2): 
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[63] 
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PSiKMPSi

PSi

Si

SiSi
kk

Saett

SaettT
SiSiSi _)2(

)2(
*)

)),2(min(
1(**)2( 20

0, 
   

 
[64] 
 

 
mit: 
kSi(1), kSi(2) Lösungsrate von partikulärem Silizium in der aeroben (1) und anaero-

ben (2) Schicht [d-1] 
kSi,0   Lösungsrate von partikulärem Silikat bei 20°C und optimalen  
   Bedingungen [d-1] 
θSi   Temperaturkoeffizient für kSi,0 [-] 
T   Wassertemperatur [°C] 
Si(1), Si(2)  Siliziumkonzentration im Porenwasser der 1. bzw. 2. Schicht [g*m-3] 
SiSaett   Sättigungskonzentration von Silikat in Wasser [g*m-3] 
PSi(1), PSi(2)  Konzentration an partikulärem Silizium in der 1. bzw. 2. Schicht  

[g*m-3] 
KM_PSi  Halbsättigungskonstante für die Lösungsrate  
   des partikulären Silikats [g*m-3] 
 
Die Sättigungskonzentration für Silikat SiSaett in Wasser ist temperaturabhängig und kann 
nach KAMATANI & RILEY (1979) wie folgt berechnet werden: 
 

TSiSaett *69.064.31   

 

[65] 
 

Die Faktoren beinhalten abweichend zur Originalliteratur die Umrechnung von SiO2 in Si. 
 
 
Bei der Adsorption von gelöstem Silikat an Feststoffen geht DITORO (2001) von den gleichen 
Mechanismen wie beim Phosphor aus, also einer Adsorption an Eisen(III)-hydroxide und da-
mit einer Abhängigkeit vom Sauerstoffgehalt. Eigene Untersuchungen an der Saar haben aber 
gezeigt, dass die Anreicherung von Silikat im Freiwasser im Gegensatz zum Phosphor unab-
hängig von der Sauerstoff- und Nitratkonzentration erfolgt (Abbildung 8). Es wird im hier 
beschriebenen Ansatz somit von einem festen Anteil an adsorbiertem Silikat ausgegangen. 
 

 
Abbildung 8: Zeitlicher Verlauf von Sauerstoff, Silikat, Nitrat-Stickstoff und gelöstem Phos-
phor im eingeschlossenen Wasserkörper einer Benthoskammer 
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Die Messungen des Sedimentfluxes wurden mittels Benthoskammern durchgeführt. Benthos-
kammern sind abgeschlossene Behälter, die für bis zu zwei Wochen auf dem Sediment ver-
bleiben und somit eine in situ Fluxbestimmung ermöglichen. Die verwendeten Benthoskam-
mern haben einen Durchmesser von 40 cm und ein Volumen von 40 l (   Abbildung 9). Die Be-
probung des in der Benthoskammer eingeschlossenen Wasserkörpers erfolgt von der Wasser-
oberfläche aus über einen Schlauch, der in das Innere der Kammer führt. Sauerstoffgehalt, 
Wassertemperatur, Leitfähigkeit, pH-Wert und Trübung wurden im Inneren der Kammer kon-
tinuierlich über eine Sonde gemessen.  
 
 

 
   Abbildung 9: verwendete Benthoskammer mit seitlichem Sondenzugang 
 
 
Somit ergeben sich die Bilanzgleichungen für Silikat in den beiden Schichten: 
 
1. aerobe Schicht: 
 

))1(*)1()0((*

)1(*))1(*)1()2(*)2((*
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[66] 
 

 
2. anaerobe Schicht: 
 

))2(*

))2(*)2()1(*)1((*

))2(*)2()1(*)1((*)2(
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,,2,1
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SiT
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[67] 
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mit: 
 
SiT(1), SiT(2) Gehalt an im Porenwasser gelöstem und an Feststoffen adsorbiertem Sili-

kat in der 1. und 2. Schicht [g*m-3] 
JSi(1), JSi(2) Silikatquelle in der 1. und 2. Schicht, herrührend von in Lösung gegange-

nem partikulärem Silikat [gSi*m-2*d-1] 
ωmisch Mischgeschwindigkeit für partikuläres Material zwischen der 1. und 2. 

Schicht durch Bioturbation [m*d-1] 
ωsed Burialgeschwindigkeit [m*d-1] 
fp,Si(1), fp,Si(2) an Feststoffen adsorbierter Silikatanteil in der 1. und 2. Schicht [-] 
 (Berechnung aus Partitionskoeffizient πSI s. Kap. 2.3.7) 
fd,Si(1), fd,Si(2) im Porenwasser gelöster Silikatanteil in der 1. und 2. Schicht [-]  
 (Berechnung aus Partitionskoeffizient πSI s. Kap. 2.3.7) 
KL0,1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkörper (0. Schicht) und  
 Schicht 1 [m*d-1] 
KL1,2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d-1] 
Si(0) Silikatgehalt im Wasserkörper [g*m-3] 
 
 
Die Menge an Silikat im Porenwasser Si(1) und Si(2) ergibt sich schließlich für die beiden 
Schichten zu: 
 

)1(*)1()1( ,SidfSiTSi 
 

[68] 
 

)2(*)2()2( ,SidfSiTSi 
 

[69] 
 

Die Menge JSi(1)und JSi(2) an in Lösung gehendem partikulärem Silikat errechnet sich unter 
Berücksichtigung des Defizits von gelöstem Silikat im Porenwasser aus: 
 
1. Schicht: 

)))1(,min((*
_)1(

)1(
***)1( 1

20
0, SiSiSi

PSiKMPSi

PSi
HkJ SaettSaett

T
SiSiSi 


 

 

[70] 
 

2. Schicht: 

)))2(,min((*
_)2(

)2(
***)2( 2

20
0, SiSiSi

PSiKMPSi

PSi
HkJ SaettSaett

T
SiSiSi 


   

 

 
[71] 
 

 
kSi,0 Lösungsrate von partikulärem Silikat bei 20°C und optimalen Bedingungen 
 [d-1] 
θSi Temperaturkoeffizient für kSi,0 [-] 
T Wassertemperatur [°C] 
H1, H2 Dicke der 1. und 2. Schicht [m] 
ΡSi(1), PSi(2) Konzentration an partikulärem Silizium in der 1. bzw. 2. Schicht [g*m-3] 
KM_PSi Halbsättigungskonstante für die Lösungsrate des partikulären Silikats [g*m-3] 
SiSaett Sättigungskonzentration von Silikat in Wasser [g*m-3] 
Si(1), Si(2) Siliziumkonzentration im Porenwasser der 1. bzw. 2. Schicht [g*m-3] 
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Zusätzlich zu dem bereits abgelagerten partikulären Silikat (PSi(1)) sedimentieren in jedem 
Berechnungszeitschritt Δt lebende und tote Kieselalgenzellen, die ihre Zellwände aus Silikat 
aufbauen. Ihre Sedimentation trägt ihrerseits zu einer Erhöhung des partikulären Silikats in 
der 1. Schicht bei. Dieser Prozess wird wie folgt berücksichtigt: 
 

t
PSiH

PSiJ
QAKiAKiPSi sedSi

ni

i
Sisedmorsedsed 





*
)1(*

)1(*)1(
*)()1(

11
,  

 

 
[72] 
 

PSised(1) sedimentiertes partikuläres Silikat in der 1. Schicht [g*m-3] 
n Anzahl der Berechnungszeitschritte 
i Laufvariable der Berechnungszeitschritte 
AKised  sedimentierte lebende Kieselalgenbiomasse pro Berechnungszeitschritt [g*m-3] 
AKimor,sed sedimentierte tote Kieselalgenbiomasse pro Berechnungszeitschritt [g*m-3] 
QSi Anteil Silikat an der Kieselalgenbiomasse [mg Si*mg ABio-1] 
JSi(1) Silikatquelle in der 1. Sedimentschicht, herrührend von in Lösung gegangenem 

partikulärem Silikat [g Si*m-2*d-1] 
H1 Dicke der 1. Schicht [m] 
ΡSi(1) Konzentration an partikulärem Silizium in der 1. Schicht [g*m-3] 
Δt Berechnungszeitschritt [d] 
 
 
Iterative Lösung 
Da sich die Größen PSi(1), PSi(2), Si(1) und Si(2) gegenseitig beeinflussen, erfolgt die Lö-
sung der Gleichungen iterativ und beginnt mit:  
 

1. Schritt  

;0.0)1( Si            ;0.0)2( Si       

 

[73] 
 

 

)
)),1(min(

1(**)1( 20
0,

Saett

SaettT
SiSiSi Si

SiSi
kk    

 

 
[74] 
 

 

)
)),2(min(

1(**)2( 20
0,

Saett

SaettT
SiSiSi Si

SiSi
kk    

 
[75] 
 

 

)))1(,min((***)1( 1
20

0, SiSiSiHkJ SaettSaett
T
SiSiSi  

 

 
[76] 
 

 

)))2(,min((***)2( 1
20

0, SiSiSiHkJ SaettSaett
T
SiSiSi  

 

 

 
[77] 
 

2. Schritt 

Berechnung von PSineu(1), PSineu(2), Sineu(1), Sineu(2) durch Lösen  
der Gleichungen [60],  
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[61], [66], [67], [68] und [69]. 
3. Schritt 

Falls:  
 

  01.0))1()1(((  PSiPSiabs neu   dann 

 

   )1()1( neuSiSi  ;        )2()2( neuSiSi    

 
 
[78] 
 

 
und Ende der Berechnung. 
 
ansonsten: 
 

4. Schritt 

 

)1()1()1( sedneuneu PSiPSiPSi     

 

2/))1()1(()1( PSiPSiPSi neu   

 

2/))2()2(()2( PSiPSiPSi neu   

 

2/))1()1(()1( SiSiSi neu   

 

2/))2()2(()2( SiSiSi neu   

 

 
 
 
 
 
 
[79] 
 

 
Lösen der Gleichungen [63], [64], [70], [71] und weiter mit Schritt 2. 
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3. Realisation in QSim 

Zu Beginn jeder Simulation mit dem Gewässergütemodell QSim müssen die Sedimenteigen-
schaften für jeden Berechnungspunkt des zu simulierenden Gebiets bekannt sein. Die treiben-
de Kraft für die Stoffkonzentrationen und -prozesse im Sediment ist der Fluss an partikulärem 
organischem Material aus der Wassersäule an die Gewässersohle (Sedimentation), der über 
eine längere Zeitspanne andauern muss, da sich sonst keine entsprechend dicke Sediment-
schicht bilden kann. Dieser Depositionsfluss, der zu den entsprechenden Sedimenteigenschaf-
ten führt, kann zumindest näherungsweise aus dem Anteil des partikulären organischen Mate-
rials des abgelagerten Sediments und dem Zuwachs der Sedimentschichtdicke (Burialge-
schwindigkeit) ermittelt werden: 
  

sedSSPOMPOMJ  *1000**,  
[80] 
 

 
JPOM Sedimentationsfluss an organischem Material [g*m-2*d-1] 

SPOM ,  Anteil partikulären organischen Materials im Sediment [-] 

ρS Dichte des Sediments [kg*m-3] 
ωsed Burialgeschwindigkeit [m*d-1] 
 
 
Stehen keine flächendeckenden Messungen des organischen Anteils im Sediment zur Verfü-
gung, so kann dieser in hinreichender Genauigkeit aus dem Verhältnis von sedimentiertem 
organischem Material zu sedimentiertem gesamtem partikulärem Material (organisch und 
anorganisch) bezogen auf den mittleren Jahresabfluss MQ berechnet werden: 
 

SSsedSS

PhytosedDetsed
SPOM

a ,

,,
,

*





  

[81] 
 

 
αsed,Det (Phyto, SS) auf 1 normierte sedimentierte Menge an Detritus, Phytoplankton bzw. 

Gesamtschwebstoffen bezogen auf MQ [g*m3*d-1] 
aSS  empirischer Koeffizient (16.5), abgeleitet aus eigenen Messungen an 

Saar und Havel [-] 
 
 
Untersuchungen an Bundeswasserstraßen haben ergeben, dass eine Beziehung zwischen der 
Sohlschubspannungsgeschwindigkeit u* bei MQ und dem organischen Anteil im Sediment 
besteht, die mit folgender Gleichung beschrieben werden kann: 
 

*2 *
10, * uA

SPOM eAA   
[82] 
 

 
mit: A0 = 0.032; A1 = 0.215; A2 = -162.7 und u* der Sohlschubspannungsgeschwindigkeit 
(Abbildung 10). 
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Abbildung 10: Gemessener organischer Anteil im Sediment in Abhängigkeit von der Sohlschubspan-
nungsgeschwindigkeit bei MQ 
 
Beide Ansätze wurden in dem hier beschriebenen Sediment-Modul implementiert und können 
wahlweise aktiviert werden. Der zuerst beschriebene Ansatz wird standardmäßig verwendet. 
 
In Gewässern mit Schifffahrt muss berücksichtigt werden, dass durch die Schiffsschraube 
eine Schubspannung auf die Gewässersohle induziert wird, die ein Aufwirbeln bzw. Umla-
gern des abgelagerten Sediments hervorruft. Je nach Größe der Sohlschubspannung ist der 
organische Gehalt des Sediments höher oder niedriger. Aus eigenen Untersuchungen an der 
Saar und der Altmühl konnte ein einfacher empirischer Zusammenhang zwischen dem organi-
schen Anteil im Sediment SPOM ,  und der durch die Schiffsschraube induzierten maximalen 

Sohlgeschwindigkeit νs,max gefunden werden. Die Gleichungen [81] und [82] werden also um 
einen Term, der den Schiffseinfluss berücksichtigt, erweitert: 
 

Schiff

SSsedSS

PhytosedDetsed
SPOM a

a
*

* ,

,,
, 





  

[83] 
 

 
mit: 
 

76.1*88.5 max,  sSchiff va          1)76.1*88.5(0 max,  sv  [84] 
 

und: 
 

Schiff
uA

SPOM eAA  ** *2*
10,   

[85] 
 

 
Dabei wird angenommen, dass ein organischer Anteil im Sediment von 0.1 % nicht unter-
schritten wird. 
 
Schwieriger ist hingegen die Bestimmung der Burialgeschwindigkeit ωsed, die zu diesen Se-
dimenteigenschaften führt, da der in der Vergangenheit herrschende Depositionsfluss auf-
grund unzureichender Kenntnis über den mittleren jährlichen Detritusgehalt sowie die anor-

Y = A
0
+A

1
*exp(A

2
* u*) 
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ganischen Schwebstoff- und Algengehalte an den Berechnungspunkten nicht ermittelt werden 
kann. Sie wird deshalb vereinfacht aus dem Depositionsfluss der Komponenten für die aktuel-
le Simulation mit fortlaufender Simulationszeit als Mittelwert aus den zurückliegenden Zeit-
schritten bestimmt:  
 

i

t

TiefeSSPOMPOM

S

sedansedDet

ni

i
sedPhyto

sed












*1000*

*)( ,,
1

,

  

[86] 
 

 
mit: 
 
POMPhyto,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Kiesel-, Grün- und  
 Blaualgen [g*m-3* Δt-1] 
POMDet,sed, SSan,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus und anorganischen 

Schwebstoffen [g*m-3* Δt-1] 
n Anzahl der Zeitschritte 
i Laufvariable der Zeitschritte 
Tiefe Höhe der Wassersäule über dem Sediment am Berechnungspunkt [m] 
Δt Berechnungszeitschrittweite [d] 
 
 
ρS Dichte des Sediments [kg*m-3] 

   anorgSPOMorgSPOMS  *)1(* ,,   

       
   ρorg Dichte von organischem Material [kg*m-3]  
   ρanorg Dichte von anorganischem Material [kg*m-3] 
 
Aus den so bestimmten Größen JPOM und ωsed  werden für jeden Berechnungspunkt des zu 
simulierenden Gewässers und für jeden Zeitpunkt die Konzentrationen der einzelnen Stoffe 
im Sediment und ihre Flüsse berechnet. Zusätzlich muss berücksichtigt werden, dass sich in 
der obersten Schicht mit jedem Berechnungszeitschritt aufgrund der Abbauprozesse und der 
Nachlieferung von organischem Material durch Sedimentation der Gehalt an organischem 
Kohlenstoff und dadurch auch die Konzentrationen von organischem Stickstoff und Phosphor 
ändern. Geht man davon aus, dass das frisch sedimentierte organische Material leicht abbau-
bar ist, so ändern sich in jedem Zeitschritt durch den Abbauprozess die Kohlenstoff-, Stick-
stoff- und Phosphor-Stoffflüsse im Sediment. Die Gleichung [26] für den mineralisierten 
Kohlenstofffluss erweitert sich somit für die 1. Schicht und die leicht abbaubare Fraktion wie 
folgt:  
 

)1(**

)**)1((**)1(

1
20

1,

_
*
11

20
1, 1

DOCk

aJHPOCkJ
T

POCDOC

HneuPOC
T

POCPOCC












 

 
[87] 
 

 
 
POC(1)1 Gehalt an leicht abbaubaren partikulären Kohlenstoffverbindungen in der  

aeroben (1.) Schicht [g*m-3] 
kPOC,1  Abbaurate der leicht abbaubaren partikulären Fraktion bei 20°C [d-1] 
θPOC  Temperaturkoeffizient für kPOC,i [-] 
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H1
*  Schichtdicke der alt abgelagerten partikulären organischen  

  Kohlenstoffverbindungen [m] 
JPOC_neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikulärem organischen Kohlenstoff  

während der Simulation [g*m-2*d-1] 
αH1  Verhältnis der Schichtdicke der frisch abgelagerten partikulären organischen 

Kohlenstoffverbindungen zur Dicke der aeroben Schicht [-] 
kDOC,1  Abbaurate der leicht abbaubaren gelösten Fraktion bei 20°C [d-1] 
 
In ähnlicher Weise erfolgen die Erweiterungen in Gleichung [27] für Stickstoff: 
 

NDOC
T

POCDOC

HneuPON
T

POCPOCN

fDOCk

aJHPONkJ

_1
20

1,

_
*
11

20
1,

*)1(**

)**)1((**)1(
1












 

 
[88] 
 

 
mit  
PON(1)1 Gehalt an leicht abbaubaren partikulären Stickstoffverbindungen in der aeroben 

(1.) Schicht [g*m-3] 
JPON_neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikulärem organischen  Stickstoff während 

der Simulation [g*m-2*d-1] 
fDOC_N  Kohlenstoff-Stickstoff-Verhältnis der gelösten organischen Kohlenstoffverbin-

dungen 
 
und Gleichung [28] für Phosphor: 
 

PDOC
T

POCDOC

HneuPOP
T

POCPOCP

fDOCk

aJHPOPkJ

_1
20

1,

_
*
11

20
1,

*)1(**

)**)1((**)1(
1












 

 
[89] 
 

 
mit  
POP(1)1 Gehalt an leicht abbaubaren partikulären Phosphorverbindungen in der aeroben 

(1.) Schicht [g*m-3] 
JPOP_neu  mittlerer Sedimentationsfluss an partikulärem organischen Phosphor während 

der Simulation [g*m-2*d-1] 
fDOC_N  Kohlenstoff-Phosphor-Verhältnis der gelösten organischen Kohlenstoffverbin-

dungen 
 
 
Das Verhältnis αH1 von Schichtdicke des frisch abgelagerten organischen Kohlenstoffs zur 
Dicke der aeroben Schicht als Maß für den Einfluss der frisch abgelagerten Kohlenstoffver-
bindungen auf die Stoffflüsse errechnet sich aus:  
 

1

,

1 H

H orgCsed
H        1

1
H  

 
[90] 
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Die Schichtdicke Hsed,orgC der frisch abgelagerten Kohlenstoffverbindungen ergibt sich durch 
Aufsummieren des Zuwachses für jeden Zeitschritt aufgrund von Sedimentation und Abbau: 
 
 

)**
1000*

**
( 20

1,,
1

,,
,









  T
POCPOCorgCsed

ni

i org

sedPhytosedDet
orgCsed kH

TiefetPOCPOC
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[91] 
 

 
Hsed,orgC Schichtdicke der frisch abgelagerten Kohlenstoffverbindungen [m] 
POCPhyto,sed pro Zeitschritt sedimentierter Phytoplankton-Kohlenstoff [gC*m-3*d-1] 
POCDet,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Kohlenstoff [gC*m-3*d-1] 
Tiefe  Höhe der Wassersäule über dem Sediment am Berechnungspunkt [m] 
Δt  Berechnungszeitschrittweite [d] 
ρorg  Dichte von organischem Material [kg*m-3] 
kPOC,1  Abbaurate der leicht abbaubaren partikulären Fraktion bei 20°C [d-1] 
θPOC  Temperaturkoeffizient für kPOC,i [-] 
T  Wassertemperatur [°C] 
 
Der Sedimentationsfluss JPOC_neu des während der Simulation sedimentierenden partikulären 
organischen Kohlenstoffs errechnet sich als Mittelwert aus den einzelnen Zeitschritten jeweils 
bis zum aktuellen Simulationszeitpunkt: 
 

i
t

TiefePOCPOC
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i
sedPhyto
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[92] 
 

 
JPOC_neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikulärem organischen Kohlenstoff  
  während der Simulation [gC*m-2*d-1] 
n  Anzahl der Zeitschritte 
i  Laufvariable der Zeitschritte 
 
in ähnlicher Weise erfolgt die Bestimmung des Sedimentationsflusses JPON_neu für Stickstoff: 
 

i
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[93] 
 

 
 
und Phosphor (JPOP_neu): 
 

i
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mit 
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PONPhyto,sed pro Zeitschritt sedimentierte Phytoplankton-Stickstoff [gN*m-3*Δt-1] 
PONDet,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Stickstoff [gN*m-3*Δt-1] 
POPPhyto,sed pro Zeitschritt sedimentierte Phytoplankton-Phosphor [gP*m-3*Δt-1] 
POPDet,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Phosphor [gP*m-3*Δt-1] 
 
 
Schließlich ergibt sich die Schichtdicke H1

*der alt abgelagerten partikulären Kohlenstoffver-
bindungen aus: 
 

orgCsedHHH ,1
*
1        0*

1 H   
[95] 
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4. Modellparameter  

Bezeich-
nung 

Dimen-
sion 

Bedeutung Wert in 
QSim 
(default) 

Literatur 

ass - Empirisch ermittelter Koeffi-
zient zur Berechnung des 
Anteils partikulären organi-
schen Materials im Sediment 

16.5 ERMITTELT 

AUS MES-

SUNGEN IN 

SAAR UND 

HAVEL 
DO2, DNH4, 
DNO3  

cm²* d-1 Diffusionskoeffizienten für 
Sauerstoff, Ammonium und 
Nitrat, temperaturkorrigiert 
bei 20°C 

1.57 DITORO 2001 

DPO4 cm²* d-1 Diffusionskoeffizient für  
Phosphat bei 20°C 

0.47 BEAUDRAU 

1997 

fC_O2 mgO2* 
mgC-1 

Sauerstoffverbrauch pro mg  
oxidiertem organischen Mate-
rials 

2.67 B 

fCH4_O2 mgO2* 
mgCH4

-

1 

Sauerstoffverbrauch pro mg  
oxidiertem Methan 

5.33 B 

fN_O2 gO2*g 
NH4-N

-

1 

Sauerstoffverbrauch pro mg  
oxidiertem Ammonium 

4.57 B 

fPOC,l - Anteil der leicht abbaubaren 
C-Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss 

0.65 DITORO 2001 

fPOC,2 - Anteil der schwer abbaubaren 
C-Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss 

0.15 DITORO 2001 

fPOC,3 - Anteil der refraktären C-
Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss 

0.2 DITORO 2001 

fPOM_C - Kohlenstoffanteil des bereits 
abgelagerten Sediments 

0.378  

fPOM_N - Stickstoffanteil des bereits 
abgelagerten Sediments 

0.037  

fPOM_P - Phosphoranteil des bereits 
abgelagerten Sediments 

0.0032  

FSi - Proportionalitätsfaktor für die 
Umrechnung von JPOC in JPSi 

0.05 ERMITTELT 

AUS MES-

SUNGEN IN 

DER SAAR 
kCH4 m*d-1 Reaktionsgeschwindigkeit für 

Methanoxidation 
0.57 ROY & 

KNOWLES 

1994 
     



 

Seite 39 

Bundesanstalt für 
Gewässerkunde 
 
Das Sediment-
Modul SEDFLUX 
im Gewässer-
gütemodell QSim 
 
BfG-1843 
 

Bezeich-
nung 

Dimen-
sion 

Bedeutung Wert in 
QSim 
(default) 

Literatur 

KL0,1 m*d-1 Massentransferkoeffizient 
zwischen dem Wasserkörper 
und Schicht 1 

B 
 

DITORO 2001

KL1,2 m*d-1 Massentransferkoeffizient 
zwischen Schicht 1 und 
Schicht 2 

B DITORO 2001 

KMO_NH4 gO2*m-

3 
Halbsättigungskonstante für 
die Sauerstoffabhängigkeit 
der Nitrifikation 

0.37 DITORO 2001 

KMO_NO3 gO2*m-

3 
Halbsättigungskonstante für 
die Sauerstoffabhängigkeit 
der Denitrifikation 

0.26 BOUDREAU 

1996 

KM_PSi g*m-3 Halbsättigungskonstante für 
die Lösungsrate des partiku-
lären Silikats  

50 DITORO 2001 

kNH4,0 m*d-1 Nitrifikationsgeschwindigkeit 
bei 20°C und optimalen Sau-
erstoff-bedingungen 

0.16 – 0.26 
0.23* 

Literaturaus-
wertung,  
eigene Unter-
suchungen 

kNO3,0 m*d-1 Denitrifikationsgeschwindig-
keit bei 20°C und einem Sau-
erstoffgehalt von 0 mg/l 

0.41 – 0.88 
0.61* 

Literaturaus-
wertung,  
eigene Unter-
suchungen 

KPNO3 g NO3-
N*m-3 

Halbsättigungskonstante für 
die Nitratabhängigkeit der 
Phosphoradsorption 

0.4 CAI ET AL. 
2010 

KPO2  g O2*m-

3 
Halbsättigungskonstante für 
die Sauerstoffabhängigkeit 
der Phosphoradsorption 

0.25 CAI ET AL. 
2010 

kPOC,l d-1 Abbaurate der leicht abbau-
baren C-Verbindungen 

0.035 DITORO 2001 

kPOC,2 d-1 Abbaurate der schwer abbau-
baren C-Verbindungen 

0.0018 DITORO 2001 

kPOC,3 d-1 Abbaurate der refraktären C-
Verbindungen  

0 DITORO 2001 

kSi,0 d-1 Lösungsrate von partikulärem 
Silikat bei 20°C und optima-
len Bedingungen 

0.03 ERMITTELT 

AUS MES-

SUNGEN IN 

DER SAAR 
POC1,R gC*kg-1 Referenzkonzentration an 

leicht abbaubaren partikulä-
ren organischen Kohlenstoff-
verbindungen 

0.1 DITORO 2001 

θCH4 - Temperaturkoeffizient für 
Methanoxidationsgeschwin-
digkeit 

1.08 DITORO 2001 

θD - Temperaturkoeffizient für 
den Diffusionskoeffizienten 

1.08 DITORO 2001 
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Bezeich-
nung 

Dimen-
sion 

Bedeutung Wert in 
QSim 
(default) 

Literatur 

θmisch  - Temperaturkoeffizient für 
Bioturbation 

1.12 DITORO 2001 

θNH4 - Temperaturkoeffizient für 
Nitrifikationsgeschwindigkeit 

1.12 DITORO 2001 

θNO3 - Temperaturkoeffizient für 
Denitrifikationsgeschwindig-
keit 

1.08 DITORO 2001 

θPOC - Temperaturkoeffizient für 
DOC – und POC-Abbaurate 

1.14 DITORO 2001 

θSi - Koeffizient für die Tempera-
turabhängigkeit von kSi,0 

1.1 DITORO 2001 

πSi dm3*kg
-1 

Partitions- (Verteilungs-) 
Koeffizient von Silikat  

0.7 ERMITTELT 

AUS MES-

SUNGEN IN 

DER SAAR  
ρanorg kg*m-3 Dichte von anorganischem 

Sediment 
2600 DE BEER ET 

AL. 1991 

ρorg kg*m-3 Dichte von organischem 
Sediment 

1200 DE BEER ET 

AL. 1991 

ωmisch,0 m*d-1 Vermischungsgeschwindig-
keit des partikulären organi-
schen Materials durch Bio-
turbation ohne Berücksichti-
gung der organischen Belas-
tung und des Sauerstoffge-
halts 

0,00012 DITORO 2001 

ωsed m*d-1 Burialgeschwindigkeit B GLEICHUNG 

[86] 
B: wird im Modell berechnet, *  Mittelwert 
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6. Anhang 

6.1. Lösung eines linearen Systems von zwei Gleichungen mit zwei 
 Unbekannten 

Die Lösung eines Systems von 2 Gleichungen mit 2 Unbekannten kann mit Hilfe der Deter-
minantenmethode (Cramersche Regel) erfolgen. Ausgangspunkt für die Cramersche Regel ist 
stets ein lineares Gleichungssystem mit genauso vielen Gleichungen wie Unbekannten. Man 
spricht hierbei von einem quadratischen linearen Gleichungssystem. Dieses System muss zu-
sätzlich eindeutig lösbar sein, was sich am einfachsten überprüfen lässt, indem man die De-
terminante der Koeffizientenmatrix berechnet. Ist diese von null verschieden, ist die Voraus-
setzung erfüllt. 
 
Rechenvorschrift: 
 
Gegeben sind die Gleichungen: 
 

1212111 ** bXaXa   
 

2222121 ** bXaXa   
 
 
Nach der Cramerschen Regel errechnet sich die Lösung des Gleichungssystems wie folgt: 
 

1

2221

1211

222

121

X

aa

aa

ab

ab



 
 

2

2221

1211

212

111

X

aa

aa

ab

ab



 
 
 
Die Berechnung der Determinanten: 
 

21122211

212122
1 **

**

aaaa

baba
X
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21122211

121211
2 **

**

aaaa

baba
X





 

 
 
Aus den Gleichungen [39] und [40] des Nitratbeispiels ergeben sich die einzelnen Koeffizien-
ten zu: 
 

1,01,02,111 *
3 LNOLL KkKKa   

 

2,112 LKa   

 

)1(*)0(* 4
1,0

2

31,01
4 NH

K

k
NOKb

L

NH
L   

 

2,121 LKa   

 

32,122 NOL kKa   

 

0.02 b  
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6.2. Partitionskoeffizient für Ammonium 

Im Modell kann der Partitionskoeffizient für Ammonium πNH4 entweder vorgegeben oder mit 
der Formel von MACKIN & ALLER (1984) (s.u.) berechnet werden. Die Tabelle zeigt gemesse-
ne Partitionskoeffizienten von Saar-, Weser- und Emssedimenten. 
 
Gemessene Partitionskoeffizienten für Ammonium 
πNH4 [dm3*kg-1] Herkunft 

6.6 - 10.6 Mittelwert aus Saarsedimentkern (0-120cm); km 
19.5; 12.12.1995 

10.5 Mittelwert aus Saarsedimentkern (0-120cm); km 
19.0; 12.12.1995 

3.7 Ems, Veenhusen; Oberfläche 16.10.1997 
3.7 Mittelweser, Dörverden, Kern (0-70cm); 27.10.1998 
4.3 Saar, km 34.1; Okt. 1997 
 
 
Berechnung des Partitionskoeffizienten 
 
Eine Möglichkeit, den Partitionskoeffizienten für Ammonium zu berechnen, geben MACKIN & 

ALLER (1984) an: 
 

s

KK



*)1(

**




  
 
K* Verhältnis von adsorbiertem Ammonium in mg*kg-1 TG zur Porenwasserkonzentrati-

on in mg*dm-3 (Partitionskoeffizient) [dm3*kg-1] 
K Dimensionsloser linearer Adsorptionskoeffizient 
ϕ Porosität VPorenwasser/VSediment [dm³*dm-3] 
ρs Dichte des Sediments [kg*dm-3] 
 
K kann mit 1.3 angenommen werden (MACKIN & ALLER (1984), WIJSMAN ET AL. (2002)). 
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6.3. Porosität des Sediments 

Die Porosität  lässt sich aus dem Anteil an partikulärem organischem Material POM im Se-
diment abschätzen: 
 

 
Abbildung 11: Porosität in Abhängigkeit vom POM-Anteil im Sediment 
 
Wenn die Porosität von den Autoren nicht direkt angegeben wurde, erfolgte eine Berechnung 
aus dem Trockenanteil der Sedimentproben nach:  
 

S

S

OH

OH

OH

OH

MM

M









2

2

2

2

 

 
 Volumenanteil von Wasser im Sediment [dm3*dm-3] 
MH2O Massenanteil des Wassers [%] 
MS Massenanteile der Trockenmasse des Sediments [%] 
ρH2O Dichte des Wassers ( kg*dm-3) 
ρS Dichte des Sediments [kg*dm-3] 
 
 
Die Ausgleichskurve in Abbildung 11 lautet: 
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Dieser Berechnungsansatz gilt für die aerobe Schicht. Da die Porosität einer Tiefenabhängig-
keit unterliegt, wird vereinfacht nach DITORO (2001) für die anaerobe Schicht ein Wert für die 
Porosität angenommen von: 
 

05.012     
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6.4. Vergleich Messung/Rechnung 

In Saar und Havel wurden mittels Benthoskammern Messungen des Sedimentfluxes durchge-
führt. Benthoskammern sind abgeschlossene Behälter, die für bis zu zwei Wochen auf dem 
Sediment verbleiben und somit eine in situ Fluxbestimmung ermöglichen (Abbildung 9).  
 
In Abbildung 12 bis Abbildung 15 sind die in verschiedenen Gewässern gemessenen NH4-, 
NO3-, P- und O2-Flüsse in bzw. aus dem Sediment den mit dem hier beschriebenen Sediment-
Modul berechneten Stoffflüssen gegenübergestellt. Die in die Abbildungen eingezeichnete 
Linie zeigt das ideale Verhältnis zwischen berechneten und gemessenen Werten. Als Maß für 
die Güte der Modellergebnisse wird die mittlere prozentuale Abweichung (MPABW) von 
dieser Ideallinie herangezogen (MORIASI ET AL. (2007)): 
 













 mi

i

mess
i

mi

i
i

mess
i

Y

YY
MPABW

1

1

mod 100*)(

 

 
mit m der Anzahl der Wertepaare, Yi

mess den gemessenen Werten und Yi
mod den Mo-

dellwerten. 

 
 
[96] 
 

 
 
Dabei bedeutet der Wert 0 für MPABW eine optimale Anpassung, Werte kleiner 0 eine Über-
schätzung, Werte größer 0 eine Unterschätzung durch das Modell. Der gemessene Sauer-
stofffluss vom Wasserkörper in das Sediment hinein wird demnach vom Sediment-Modul am 
besten wiedergegeben (Abbildung 15). Der Phosphor- und Ammoniumfluss aus dem Sedi-
ment heraus sowie der Nitratfluss in das Sediment werden vom Sediment-Modul in ihrer Hö-
he unterschätzt (Abbildung 12, Abbildung 13, Abbildung 14). Insgesamt gibt das Sediment-
Modul die Messwerte gut wieder, unterschätzt aber in der Tendenz die Intensität der 
Stoffflüsse. 
  
 

 
Abbildung 12: Vergleich der gemessenen und berechneten Ammonium-Flüsse 

MPABW = 31.6 % 
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Abbildung 13: Vergleich der gemessenen und berechneten Nitrat-Flüsse 
 

 
Abbildung 14: Vergleich der gemessenen und berechneten Phosphor-Flüsse 
 
 

MPABW = ‐36.7 % 

MPABW = 27.3 %
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Abbildung 15: Vergleich der gemessenen und berechneten Sauerstoff-Flüsse 
 
 
Chesapeake Bay (1985-88): DITORO (2001) 
Lake Champlain: DITORO (2001) 
Chesapeake Bay (1994): BOYNTON ET AL. (1996) 
Saar, Havel: eigene Untersuchungen mittels Benthoskammer 
 

MPABW = ‐3.5 % 


