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Das Gewdssergilitemodell QSim der Bundesanstalt fiir Gewésserkunde beschreibt in mathema-
tischer Weise die komplexen chemischen und biologischen Vorgéinge in FlieBgewdssern
(QSmM 2012). Im Modell werden die wichtigsten biologischen Prozesse des Sauerstoff- und
Néhrstoffthaushalts und die Algen- und Zooplanktonentwicklung im Freiwasserkorper berech-
net. Das Gewidssergiitemodell QSim ist deterministisch, d.h. die einzelnen auf den Stoffhaus-
halt eines Gewissers 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-
satzen fiir funktionelle Wirkungszusammenhinge; sind diese nicht ausreichend genau be-
kannt, werden empirische Formeln benutzt. Die betrachteten Zustandsgro3en werden als
gleichverteilt iber den gesamten Gewdsserquerschnitt betrachtet (eindimensional). Das Mo-
dell ist modular aufgebaut, d.h. fiir jeden Prozess existiert eine eigene Subroutine. Abbildung 1
zeigt den schematischen Aufbau und die Arbeitsweise des Giitemodells QSim (Version 13.0).

|
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Abbildung 1: Modellaufbau und Arbeitsweise von QSim

In diesem Bericht wird das Sediment-Modul vorgestellt, das die Néahrstofffliisse zwischen
Sediment und Wasserkorper sowie den Sauerstoffverbrauch im Sediment eines Fliegewds-
sers beschreibt (Abbildung 1). Das hier beschriebene Sediment-Modul ist ab QSim-Version
12.30 (2010) im Gewassergiitemodell enthalten. Es wird zunéchst 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 Néhrstofffliisse und des Sauer-
stoffverbrauchs im Sediment basiert auf dem Modell von DITORO (2001). Danach beinhaltet
die Beschreibung eines Sediment-Stoffflux-Modells drei Teilprozesse, ndmlich die Ablage-
rung von partikularem organischem Material (Kohlenstoff, Stickstoff und Phosphor) aus der
Wassersdule, die Mineralisation (Diagenese) des abgelagerten Materials und schlieBlich die
Reaktion der so entstandenen Zwischenprodukte im Sediment sowie einen Teilfluss der Stoffe
zuriick in das iiberliegende Wasser. Ferner beeinflussen die Diffusion von geldsten organi-
schen Verbindungen in das Sediment und ihre Oxidation die Nahrstofffliisse 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 Altmiihl sowie mit Hilfe von Literaturdaten aus anderen Gewdssern getes-
tet und kalibriert.

2.1. Ablagerung

Das partikuldre organische Material wird als POM (particulate organic matter) abgekiirzt. Die
Menge an organischem Material im Sediment ergibt sich aus dem Depositionsfluss Jpom, der
sich aus der sedimentierten Menge an Detritus und Phytoplankton berechnen lasst. Wahrend
der Term Phytoplankton lebende Zellen beinhaltet, umfasst Detritus die zerfallenden organi-
schen pflanzlichen oder tierischen Substanzen im Gewaisser. 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 fiir seine Berechnung der atomaren
Sedimentzusammensetzung das Redfield-Verhiltnis (Cio6H2630110N16P1) zu Grunde. Eine
Literaturauswertung von Analysen oberflachennaher, 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 stochiometrischen
Verhiltnisse der Elemente C, N und P fiihren unter Beibehaltung des molaren Anteils von
106 C aus der Redfield-Formel zu folgender molarer Zusammensetzung des partikulédren Ma-
terials im Sediment:

Crosl 124001076 35 [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 ¢ von 0.378, ein Stickstoffanteil fpom n von 0.037 und ein Phos-
phoranteil fpom p von 0.0032. Der Kohlenstoft- sowie der Stickstoff- und Phosphoranteil des
Detritus sind keine konstanten Werte, sondern werden im Modell aus den Gesamt-
Kohlenstoff, -Stickstoff- und —Phosphorkonzentrationen berechnet. Fiir frisch abgelagerte
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stoff- und Phosphoranteilen ausgegangen. Diese Anteile werden aus dem Algenmodul von €™ &5m
QSim iibergeben. BfG-1843

Die Depositionsfliisse fiir die Komponenten Kohlenstoff, Stickstoff und Phosphor ergeben

sich ausgehend von obiger Stdchiometrie zu:

[2]

_ *
JIroc =Ipou * 1 POM_C

[3]

— *
JPON - "]POM f POM_N

[4]

— *
JPOP - ’]POM f POM_P

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

2.2, Transportprozesse im Sediment

Prozesse, die zu einem Stofftransport im Sediment fiihren, sind (i) die Umlagerung von Sedi-
ment durch Benthosorganismen (Bioturbation) (Kap. 2.2.1.), (i) den Massentransfer von ge-
16sten 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 wmisch beschreibt die Geschwindigkeit der Mischung parti-
kuldren Materials zwischen der 1. aeroben und der 2. anaeroben Schicht im Sediment. Diese
Vermischungsgeschwindigkeit hingt 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. Fiihrt man weiter eine
Temperaturabhingigkeit ein, so lasst sich die Vermischungsgeschwindigkeit @miscn [m*d™']
wie folgt (analog zu einer Diffusion) ermitteln:

POG(2)
7-20
) _ a)misch,O * Hmisch % 1000* (IOS * (1 — ¢)) [5]
misch

H, POC

mit:

®misch,0 Vermischungsgeschwindigkeit fiir partikuldres organisches Material durch Bio-
turbation ohne Beriicksichtigung der organischen Belastung und des Sauer-
stoffgehalts [m*d™]

Omisch Temperaturkoeffizient fiir ®misch [-]

T Wassertemperatur [°C]

H, Dicke der anaeroben 2. Schicht im Sediment [10 cm]
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fr das Gewdisser- - PQY(C(2) Gehalt an leicht abbaubaren partikulidren organischen Kohlenstoffverbindungen
in der 2. Schicht [g*m’3]
Ps Dichte des Sediments [kg*m™]
¢ Sedimentporositit [dm’*dm™] (Bestimmung s. Kap. 6.3.)
POC,r Referenzkonzentration an leicht abbaubaren partikuldren organischen Kohlen-
stoffverbindungen [g C*kg™']. Dann gilt:
T-20
o = D, *0,,
misch
H 2

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:

J=K, *AC (6]

J Massentransferrate [g*m'z*d'l]
Kt Massentransferkoeffizient [m*d™']
AC  Konzentrationsdifferenz [g”‘m'3 ]

Der Massenfluss von geldstem Sauerstoff in das Sediment (SOD) lésst sich mit Hilfe des 1.
Fick’schen Gesetz ermitteln:

dO [7]
SOD =D, *=22
*dz
Do» Diffusionskoeffizient fiir Sauerstoff im Sediment [mz*d'l]
dO; Sauerstoffanderung als Funktion der Sedimenttiefe dz [g*m™]
dz hier die Dicke der aeroben Schicht H; [m]

Vereinfacht errechnet sich die Sauerstoffainderung dO, aus der Differenz der Sauerstoffkon-
zentration an der Sedimentoberfliche (O, (0)) und am Boden der obersten Sedimentschicht

(02 (1)):

do, = 0,(0)-0,() = A0, [8]

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

SOD =K 6, *(0,(0)-0,(1)) [9]
« 0,(0)-0,(1)
0, H,

Seite 4



Bundesanstalt fiir
Gewisserkunde

Das Sediment-
Modul SEDFLUX

Daraus folgt fiir den Massentransferkoeffizienten fiir Sauerstoft: im Gewisser-
giitemodell QSim
[10] BfG-1843
Koo =20
L0,1,0, —
H,

In gleicher Weise lassen sich fiir die anderen geldsten Stoffe die Massentransferkoeffizienten
bestimmen:

D D

NH NO
K — T NHy K — N0 K —
LO,1,NH , L0,1,NO; L0,1,PO,
Hl Hl

DP04
H,

Da die molekularen Diffusionskoeffizienten fiir Ammonium, Nitrat und Sauerstoff nicht stark
variieren (D = 1.22 (+0.52) cm**d™ bei 10°C) (DITORO 2001), kann man fiir diese Stoffe in
guter Niherung den gleichen Wert ansetzen. Es wurde ein Wert von 1,57 cm®*d” temperatur-
korrigiert fiir 20°C verwendet. Fiir Phosphat wurde ein geringerer Diffusionskoeffizient von
0.47 cm**d™' bei 20°C verwendet (Boudreau 1997).

Unter der Annahme, dass Sauerstoff in der ersten Schicht aufgebraucht wird (O,(1) = 0.0),

kann schlieBlich der Oberflachen-Transferkoeffizient Ky ; aus dem Sedimentsauerstoffver-
brauch durch Umstellung der Gleichung [10] errechnet werden:

SOD [11]
KLO,I PPN
0,(0)

Aus [10] und [11] folgt fiir die Dicke der 1. Sedimentschicht H; [m]:

D* 0 12
g =200 [12]
SOD
D molekularer oder turbulenter Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes im

Sediment [m**d™'] (siche Kap. 2.2.3)

Der Transferkoeffizient Ky ;2 zwischen der 1. und 2. Sedimentschicht wird entsprechend der
Gleichung [11] berechnet:

. D*@)™ [13]
2 (H, +H,)/2

(H;+Hy)/2 Abstand der Mittelpunkte der beiden Sedimentschichten [m]

D molekularer oder turbulenter Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes im
Sediment [m**d™'] (siche Kap. 2.2.3)

Op Temperaturkoeffizient fiir den Diffusionskoeffizienten [-]

T Wassertemperatur [°C]

Seite 5
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2.2.3. Ermittlung der Diffusionskonstante im Sediment

HIGASHINO & STEFAN (2008) fithren zur Beschreibung des Transfers der Turbulenz aus der
Wassersédule in das Sediment einen sinusférmigen ,,Vertikalen Puls* ein. Dieser Puls hat drei
charakteristische Grof3en, die Eindringgeschwindigkeit (W), die Amplitude (U) an der Sedi-
mentoberfliche sowie die Periode (Tp). Basierend auf experimentellen Ergebnissen lassen
sich W und U gleichsetzen mit der Schergeschwindigkeit u*:

U=W=u' [14]

mit U, W und u* in m*s!

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)
lasst sich liber die Schmidt-Zahl (Sc) herstellen:

19

Se="t ol
D

Hier sind v; der Eddy-Diffusionskoeffizient (Wirbel-, turbulente Viskositét) und D der Diffu-
sionskoeffizient eines Stoffes (beide in m**s™']. In einem turbulenzfreien System entspricht v,
der molekularen kinetischen Viskositit vo (~ 1*¥10°® m**s™ fiir reines Wasser und 20°C) und D
dem molekularen Diffusionskoeffizient des jeweiligen Stoffes. Fiir Sauerstoff ergibt sich hie-
raus z.B. eine Schmidt-Zahl von 661. In einem hoch turbulenten Medium ist die Schmidt-Zahl
1. Der Ubergang von der turbulenten zur molekularen Schmidt-Zahl ist jedoch nicht ganz
klar. Im Modell wird deshalb angenommen, wenn:

14
—+2>10 dann: Sc =1 und D =v,
Vo

Ansonsten wird von molekularen Verhiltnissen ausgegangen. Nach HIGASHINO & STEFAN
(2008) besteht ein Zusammenhang zwischen der Eddy-Diffusion und der Reynoldszahl Re im
Sediment. So lésst sich auf Berechnungsgrundlagen der Autoren fiir eine normierte Referenz-
tiefe (z ) im Sediment ein Eddy-Diffusionskoeffizient aus der Reynoldszahl wie folgt be-
stimmen:

12.84*Re'** [16]
50 6114385 + Re14385 )

o
Vt,2 = W*(1284 * Rel.385

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

v+t =—"1i__ (v-Eddy-Diffusionskoeffizient in m**s™)
U*W*T,
Z*_ z
W*TP*Z
U

Seite 6
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Die Reynoldszahl kann dabei z.B. nach NIELD & BEJAN (2006) berechnet werden: im Gewisser-
giitemodell QSim

1/2 [17] BfG-1843
Re=W* P
1%
mit
W Eindringgeschwindigkeit in das Sediment [m*s™]
P Permeabilitit (Durchldssigkeit) [m?]
A kinematische Viskositit [m**s']

Die Permeabilitit ldsst sich aus der hydraulischen Leitfdhigkeit (quantifiziert die Durchlassig-
keit von Boden fiir Wasser) ermitteln:

P= K*st0 [18]
Pr,0 *g
K hydraulische Leitfihigkeit [m*s™'] (BOUDREAU 1997)

_56%107%p *d} *g

(1-g)* *v
20 dynamische Viskositit von Wasser (0.001 kg*m™*s™' bei 20°C)
PH20 Dichte des Wassers [kg*m™] (1000 bei 20°C)

g Erdbeschleunigung [m*s™] (9.81)
(0] Sedimentporositit [-] (Bestimmung siche Anhang)
dso mittlerer Korndurchmesser [m]

Der mittlere Korndurchmesser wird in erster Ndherung aus der Sohlschubspannungsge-
schwindigkeit u* in [m*s™'] ermittelt (eigene Messungen an Saar und Elbe):

0.0047 *
& 1000 [19]

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

. . e [20]
v =v!, *(31.48%e "¥ +3.29%¢ 5% 1+ 46.112* ¢ 0% +0.0077)

;=

Seite 7
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2.3.1. Diagenese

Als Diagenese wird im Folgenden die Mineralisation des organischen Materials im Sediment
bezeichnet. Diese Diagenese sowie die Oxidation der geldsten organischer Verbindungen
werden mit Massenbilanzgleichungen mathematisch beschrieben, d.h. es werden positive und
negative Massenstrome bilanziert. Hierfiir 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 héngt 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 erhoht 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 fiir die Oxidation der organischen Kohlenstoffverbindungen bendtigte Menge an Sauer-
stoff fc o, wird aus folgender Reaktionsgleichung ermittelt:

C o T540107No P35 +1060, +7.55H" —106CO, +9NH] +0.35HPCO; +105.6H,0 [21]

Sie ergibt einen Wert von fc 0> = (106%32)/(106*%12) = 2.67 g Oo/mg C.

Abbildung 2 zeigt schematisch die Prozesse der Diagenese. Der Zuwachs der Sediment-
schichtdicke kann tiber die sogenannte Burialgeschwindigkeit wseq parametrisiert werden (bu-
rial = Vergraben). Die geldsten organischen Kohlenstoff-, Stickstoff- und Phosphorverbin-
dungen gelangen infolge von Diffusion in das Sediment und werden hier entsprechend dem
partikuldren organischen Material POM mineralisiert. Dabei steht die Abkiirzung DO fiir die
geldsten organischen Stoffe (dissolved organic carbon, nitrogen, phosphorus — DOC, DON,
DOP). Neben dem Abbau wirken bei den geldsten Verbindungen nur diffusive Prozesse auf
die Konzentrationsverteilung zwischen den beiden Schichten.
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DO/(\? JPﬁM(JPOC; Jpon, Jpop)

Ko, ll

PO(C,N,P), K
2 || || pocum | keacoy o
2 56 ) JN 2 NH,, +—»NHy,
S DOCIP) £ Kpocs(-02) | JP 2 PO, «—» PO
3 DO(C,N,P)s —POCs 2 B = Pl 4s
o _
Ra) PAN
8 Kena
S CH, ——* CO2 T
(-02)
Kiis Omisch Kriz
i fﬂsed
~N
AV4
=
= PO(C,N,P),
é) {LPO(C,N,P); Kpoci ) JCH4+JCO;
S PO(C.N.P), IN'2 NHyp «—>NH,,
2 || DO(CNP) JP & POy 4—> P04
S || POCNP)L Keoce
= >
0}
=
<
KLo,l Massentransferkoeffizient zwischen 1. und 2.Schicht
KiLi2  Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und 2
Omisch  Mischgeschwindigkeit zwischen 1. und 2. Schicht
(Dsed Mged Burialgeschwindigkeit

Abbildung 2: Schematische Darstellung der Diagenese und des Abbaus geldster organischer
Kohlenstoffverbindungen im Sediment

Die Massenbilanzgleichungen fiir den partikuléren organischen Kohlenstoff (Gleichungen fiir
den organischen Stickstoff und Phosphor sind identisch) in der aeroben (H,) und der anaero-

ben (H,) Schicht lauten:

g+ P0G _
! dt
+ @

misch
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1, LOGD g %0, * POCD)* Hy + 0, *(POC(N = POC,2) (o3
+ @, * (POC,(1) = POC,(2))
Hi, H, Dicke der 1. und 2. Schicht [m]

POC;i(1), POCi(2)  Konzentration an partikuldrem 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: refraktir) [g*m™]

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

Opoc Temperaturkoeffizient fiir kpoc

Osed Burialgeschwindigkeit [m*d']

Omisch Vermischungsgeschwindigkeit fiir partikuldres Material zwischen der 1.
und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d™]

froc.i Anteil der i-ten Fraktion am Gesamt-Depositionsfluss [-]

Jroc Depositionsfluss des partikuldren organischen Kohlenstoffs [g*m™>*d™]

Die Prozesse mit negativem Vorzeichen fiihren zu einer Verringerung, die mit positivem Vor-
zeichen zu einer Erh6hung der organischen Kohlenstoffverbindungen in der jeweiligen Sedi-
mentschicht. Der Depositionsfluss Jpoc wird in QSim berechnet (Kap. 3).

Die Massenbilanzgleichungen fiir die geldsten organischen Kohlenstoffverbindungen sehen
wie folgt aus:

Fir die aerobe Schicht:

L, dDOC,(1)

, dt =~kpoc, * QDOCTJO *DOC,()*H, + K, ,(DOC,(2) - DOC,(1)) [24]

+K,,, *DOC,(0)
und die anaerobe Schicht:

H,* % - _kDOC,i * ‘G’L)OCP20 *DOC,(2)*H, + Ku,z *(DOC,(1) - DOC,(2)) [25]

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

DOC;(0) Konzentration an geldstem organischem Kohlenstoff der i-ten Fraktion
im Wasserkérper [g*m™], berechnet im BSB-Modul

Kiiz Massentransferkoeffizient zwischen der 1. und 2. Sedimentschicht
[m*d']

Kro Massentransferkoeffizient zwischen dem tberflieenden Wasser und

der 1. Sedimentschicht [m*d™]
Fiir die Abbauraten wird angenommen, dass kpoc.i = kpoc.i» Opoc = Opoc 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 CO, und Methan (J¢), an Ammonium (Jx) und an Phosphor (Jp) in der aeroben (1.)
und anaeroben (2.) Schicht ausgedriickt als Stofftliisse ergeben sich zu:

i=2
Je(12) = kpoe, *Opoe’ " *POC,(1,2)*H,, [26]
i=1

=2
+ 3 kpocs *Opoc  *DOC,(1,2)
i=1

i=2
Jy(1,2) = ZkPOC,i * HPOCT_ZO *PON,(1,2)*H,, [27]
i=1

[\S}

+ kDOC,i * QDOCT_20 *DOC,(1,2)* fDoc_N

—_

i=

i=2
Jp(L,2) = Z kpoci ™ QPOCT_ZO *POP(1,2)*H,, [28]
i=1

2

i

+ kDOC,i >|<HDOCT_20 *DOC[ (1’2)*fDOC_P

1

i

Jco(1,2), In(1,2), Jp(1,2)

kPOCi, kDOCi

Oroc, Opoc

T
POCi(1,2),PONj(1,2),
POPy(1,2)

DOC(1,2)

Hip
fpoc N, fpoc p

2.3.2. Ammonium

Kohlenstoff- , Stickstoff- und Phosphorfluss in der aeroben (1)
und anaeroben (2) Schicht [g*m’z*d'l]

Abbauraten der i-ten Fraktion bei 20°C (i = 1: leicht abbaubar;

i = 2: schwer abbaubar) [d']

Temperaturkoeffizient fiir kpoc i bzw. kpoci

Wassertemperatur [°C]

Konzentration an partikuldrem organischem Kohlenstoff, Stick-
stoff bzw. Phosphor der i-ten Fraktion in der aeroben (1) und
anaeroben (2) Schicht (i = 1: leicht abbaubar; i = 2: schwer ab-
baubar; 1 = 3: refraktér) [g*m'3]

Konzentration an geldstem organischem Kohlenstoff der i-ten
Fraktion in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht (i=1:
leicht abbaubar; i = 2: schwer abbaubar; i = 3: refraktir) [g*m™]
Dicke der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht [m]

Anteil an Stickstoff bzw. Phosphor an den geldsten organischen
Kohlenstoffverbindungen [-],berechnet im BSB-Modul

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 geldster Form vor. Die-
ser Teil des Ammoniums wird in der aeroben Schicht zu Nitrat oxidiert sowie liber den dif-
fusiven Transport von der anaeroben Schicht in die aerobe Schicht und von der aeroben
Schicht in den tiberliegenden Wasserkorper befordert. Ein MaB fiir die Diffusion geloster
Stoffe im Sediment ist der Massentransferkoeffizient Ky . Das ,,partikuldre® Ammonium wird
infolge Bioturbation zwischen den beiden Sedimentschichten ausgetauscht. Abbildung 3 zeigt
schematisch den im Sediment ablaufenden Ammoniumfluss.

Seite 11

Bundesanstalt fiir
Gewisserkunde

Das Sediment-
Modul SEDFLUX
im Gewisser-
giitemodell QSim

BfG-1843



Bundesanstalt fiir
Gewisserkunde

Entwicklung eines
Sedimentmoduls

flir das Gewdésser-
giitemodell QSim
BfG-1843 .
Wasserkorper NHa,
Massen-TransferKoeff.: Ky NHa4, 5
>
S
$= Krocis
o Quelle: PON > NHyp,
Cg (Diagenese)
a)
8 kNH4,1
<°E Reaktion: NH,-N —> NO;
Bioturbation:  omisch Massen-Transferkoeff.: Kiiz
@ NH4,p @ NH4,S
.Y
<=
g
<=
3 Quelle: PON —> NHy,,
O (Diagenese)
O
o
5 .
< Reaktion: keine
<
|_| ®sed

Abbildung 3: Schematische Darstellung des Ammonium Flux Modells

Die Massenbilanzgleichungen fiir Ammonium lauten fiir die aerobe Schicht (1):

Hl % = JN (1) + a)misch
+K,, *(f0Q)*NHT(2) - £, , (D) *NH,T(1)) - @, * NH,T(1)

+ Ko *(NH(0) = [y ,(D* NHT(1)) =Ky, * fy o (D) * NH,T (1)

*(f,.Q)*NH,T(Q2)~ 1, ,()* NH,T(1))
[29]
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und die anaerobe Schicht (2):

H ANHT(2)

dt

mit;

In(D), In(2)
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=Sy @D+ 0,0 (S, D*NET(D) - £, ,(2)* NH,T(2))

isch

+ K, * (3D NHT()~ £, () * NHT(2) i

+a,, *(NH,T()~NHT(2))

Ammoniumquelle in der 1. und 2. Sedimentschicht, herriihrend von der
Stickstoffdiagenese [gN*m™2*d ]

Omisch Vermischungsgeschwindigkeit fiir partikuldres Material zwischen der 1.
und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d™]

Wsed Burialgeschwindigkeit [m*d’l]

fra(1), £52(2) an Feststoffen adsorbierter Ammoniumanteil in der 1. und 2. Schicht [-]
(s.Kap. 2.3.7)

faa(1), faa(2) im Porenwasser geloster Ammoniumanteil in der 1. und 2. Schicht [-]
(s.Kap. 2.3.7)

Kro Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™']

Kriz Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d'l]

knra Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwindig-
keit [m*d™]

NH4T(1), NH4T(2) Gesamt-(T) Ammoniumgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m’3]

NH4(0) Ammoniumgehalt im Wasserkdrper [g*m™]

Die Nitrifikationsgeschwindigkeit errechnet sich unter Beriicksichtigung der aktuellen Tem-
peratur- und Sauerstoffverhiltnisse zu:

2 31
kNH _ NHy *9;;;[20 % 02 (O) [ ]
YK, * 2*KMO NH4+0,(0)

kN4 um Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwindigkeit
[m*d"]

kw40 Nitrifikationsgeschwindigkeit bei 20°C und optimalen Sauerstoffbedingungen
[m*d"]

Kyo1 Massentransferkoeftizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™]

ONHa Temperaturkoeffizient fiir knpa [-]

T Wassertemperatur [°C]

0,(0) Sauerstoffkonzentration im Wasserkorper [g*m™]

KMO NH4 Halbsittigungskonstante fiir die Sauerstoffabhéngigkeit der Nitrifikation

[£02*m”]
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Der Ammoniumgehalt im Porenwasser NH4(1) und NH4(2) in der 1. und 2. Schicht errechnet
sich aus:

NH4(1) = NHAT(1)* £, (1) [32]

NHA4(2) = NH4T(2)* £, ,(2) [33]

2.3.3. Nitrat

Nitrat entsteht in der aeroben Sedimentschicht durch Oxidation von Ammonium (Nitrifikati-
on). Gleichzeitig findet ein Austausch mit dem dartiber liegenden Wasser statt. Denitrifikation
fithrt 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.

Wasserkorper NOs
Massen-TransferKoeft.: K NO;
=
é) kNH4,1
o Quelle: NH;-N  — NO;-N
3
8 knos
<°:’ Reaktion: NO;-N —* N,
Diffusion: ﬁ Kiiz
=
L .
< Quelle: keine
75
f‘.; knos
§ Reaktion: NO3-N —> N,
a
I

Abbildung 4: Schematische Darstellung des Nitrat Flux Modells
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Die Massenbilanzgleichung fiir Nitrat lautet:

1. Schicht:

H, dNO, (1)

dt

2. Schicht:

dNO, (2 -
H,NOD) _ g (NOJ2) - NOYD) iy, *675 * NOJ(2)

St

NO;(1), NOs(2)

NO;(0)
Kro1

Kriz
knH4

knos(1,2)
Ono3
T

+ kNH4 * NH4(1) - kN03 * N03(1)

Bundesanstalt fiir
Gewisserkunde

Das Sediment-
Modul SEDFLUX
im Gewisser-
giitemodell QSim

BfG-1843

=K1, " (NOy(2) = NO,(1) + K, * (NO;(0) = NO, (1))

[34]

[35]

Nitrat-Stickstoffkonzentration im Porenwasser der 1. und 2. Schicht
[g*m™]

Nitratgehalt im Wasserkorper [g*m™]

Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™]

Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d™']
um Temperatur und Sauerstoffgehalt korrigierte Nitrifikationsgeschwin-
digkeit [m*d™]

Denitrifikationsgeschwindigkeit in der 1. und 2. Schicht [m*d™']
Temperaturkoeffizient fiir knos [-]

Wassertemperatur [°C]

Die Denitrifikationsgeschwindigkeit knos errechnet sich fiir die 1. Schicht unter Beriicksichti-
gung des Sauerstoffgehalts und der Temperatur im Wasserkorper aus:

_ k1%103,0
knos(1) =

* g1 520 KMO_NO3

Kiox  KMO_NO3 + 02(0) [36]

und fiir die 2. Schicht aus:

knosz(2) = knos,o * 91(103

—=20

[37]

Denitrifikationsgeschwindigkeit bei 20°C und einem Sauerstoffgehalt von
0 g*m’3[m*d'1]

Temperaturkoeffizient fiir knos [-]

Wassertemperatur [°C]

Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™]

Halbsittigungskonstante fiir die Sauerstoffabhdngigkeit der Denitrifikation
[g O2*m”]

Sauerstoffkonzentration im Wasserkérper [g*m™]
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Die im Sediment reduzierte Nitratmenge ergibt sich fiir die beiden Schichten als Nitratfluss
(Jno3) zu:

Ino3(1,2) = kyp3(1,2) * NO3(1,2) [38]

Losung der Bilanzgleichungen am Beispiel des Nitrats

Im Falle des steady-state Zustandes ist die zeitliche Anderung der Nitratkonzentrationen in
den beiden Schichten 2230 b7y, dNZ—f(Z) 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 16sen
lassen (s. Anhang):

1. Schicht:

- KL1,2 * NO3 (1) + KLO,I * N03 (1) - kN03 * N03 (1)

+ KLl,z *NO,(2) = _KLO,I *NO;(0) — kyyy, * NH, (1) [39]
2. Schicht:
KL1,2 * N03 (D- KLI,Z * N03 (2)- kN03 * NO3 (2)=0 [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 gelost vor, da Phosphat an Tonmine-
rale, Carbonate, besonders aber an Aluminium- und Eisenoxide sorbiert werden kann. Insbe-
sondere besitzen Eisen(III)-hydroxide ein hohes Sorptionsvermdgen fiir Phosphor, die aber
nur unter oxischen Bedingungen gebildet werden. Bei Anwesenheit von Sauerstoff im {iber-
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 Verhéltnis zwischen Metall und Phosphor einen bestimmten Wert {iberschreiten,
damit Phosphor dauerhaft gebunden werden kann. Bei geringen Sauerstoffkonzentrationen
zerfillt Eisen(I11)-hydroxid in geldstes Eisen(Il) und Wasser, Phosphor wird freigesetzt und
kann in den dariiber liegenden Wasserkdrper diffundieren. In Abbildung 5 sind die Prozesse
des Phosphorkreislaufs im Sediment schematisch dargestellt.
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Wasserkorper PO4(0)

Massen-Transfer-Koeff.: Ky, PO4s(1)
5
- Kpocis TCp(l! PO4s
,.Q .
S Quelle: POP ——> PO4 PO4p
D]
a)
o
S
0
<

ﬁ Diffusion: ﬁ Kiis
Mmisch ’

- v PO4, v PO4,
<
.2
S K mp(2 PO4
@ | Quelle: POP —% PO4 P—2 PO 4S
) p
)
o
Q
<
g

v

Abbildung 5: Schematische Darstellung des Phosphorkreislaufs

Daraus ergeben sich die Massenbilanzgleichungen fiir die 1. und 2. Schicht wie folgt:

1. aerobe Schicht:

dPO,()
dt

Hl

Seite 17
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2. anaerobe Schicht:

dPO,(2)
H, T‘; =Jp(2)+ Ky, * ([, (D) *PO(D) = 1, ,(2)* PO,(2))
[42]

+ @y * (f,,(D* PO, () = 1, ,(2)* PO,(2))
+ a)sed * (P04 (1) - P04 (2))

mit:

PO4(1,2) Gesamt-Phosphorgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m™]

Ip(1,2) Phosphorfluss in der aeroben (1) und anaeroben (2) Schicht, herrithrend von
der Phosphordiagenese [g*m™*d™]

Ko Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™']

Kvri2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d’l]

fap(l, 2) im Porenwasser geloster Phosphoranteil in der 1. und 2. Schicht [-] (s. Kap.
2.3.7)

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

Kro Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper und der 1. Schicht
[m*d']

Kriz Massentransferkoeffizient zwischen der 1. und 2. Schicht [m*d’l]

Mged Burialgeschwindigkeit [m*d'l]

®misch Vermischungsgeschwindigkeit fiir partikuldres Material zwischen der 1. und 2.

Schicht durch Bioturbation [m*d™]

Der adsorbierte Phosphoranteil lésst sich wie in Kap. 2.3.7 beschrieben aus dem Partitionsko-
effizient mp ermittelt. Allgemein ldsst sich das Sorptionsvermdgen von Phosphor an Feststof-
fen mit Hilfe der Adsorptionsisotherme nach Langmuir beschreiben:

f)cap * PO4 * Klang
Fu ="k +po [43]
lang 4
mit:
Pags adsorbierte Menge an Phosphor [mg*gTG ']
Peap die maximale Adsorptionskapazitit [mg*gTG'], abgeleitet aus Abbildung 6
POy Phosphorkonzentration im Porenwasser [g*m™]
Kiang Langmuir-Konstante [g*m'3]

und unter Beriicksichtigung der Sauerstoff- und Nitratkonzentration:

Pcap *PO4 *K

_ lang 4. _ *
P = o (1S " S100) 441
. KPO?2 ) KPNQO3
mit

= ’S =
2 KPO2+0,(0)" "  KPNO3+ NO,(0)
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KPO2 Halbsittigungskonstante fiir die Sauerstoffabhiangigkeit der Phosphoradsorption
[g*m™]

KPNO3 Halbsittigungskonstante fiir die Nitratabhdngigkeit der Phosphoradsorption

[g*m™]

0,(0) Sauerstoffkonzentration im Wasserkorper [g*m™]

NO3(0) Nitratkonzentration im Wasserkorper [g*m’3]

So2 Sauerstoffabhéngigkeit der Phosphoradsorption [-]

Sno3 Nitratabhéngigkeit der Phosphoradsorption [-]

Aus der nach Formel [44] berechneten adsorbierten Phosphormenge errechnet sich der Parti-
tionskoeffizient 7p [dm’*kg™'] zu:

P
7Z'P=P—d*1000 [45]

4

Die maximale Adsorptionskapazitét fiir Phosphor P, ldsst sich in guter Ndherung aus dem
Gehalt organischen Materials im Sediment bestimmen (s. Abbildung 6).

25
m Novak and Watts (2006)
O Redshaw et al. (1990) +
A Zhou et al. (2005)
21 +Lopez et al. (1996)
X Belmont et al. (2009)
@ Istvanovics et al. (1989) +
— ODanen-Louwerse et al. (1993) +
v 15 +
|_
2 + *
E
g 4 + [ )
o
Pcap =
4.17*POM**

0 0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4
% POM

Abbildung 6: Maximale Adsorptionskapazitit fiir Phosphor in Abhéngigkeit vom organischen Materi-
al im Sediment

Die Phosphorfreisetzung als physikalisch-chemischer Prozess lduft relativ schnell ab, sodass
ein steady state-Ansatz hier keine zufriedenstellenden Ergebnisse liefert. Die diffusive Wech-
selwirkung zwischen Phosphorgehalt im Wasserkorper und im Porenwasser wiirde zu einem
zu geringen Konzentrationsgradienten an der Sedimentoberfldche fithren. Fiir 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)° und PO4T(2)
inder 1. und 2. Schicht, wobei das P-Sorptionsvermdgen und damit der Anteil an ge-
16stem Phosphor in der 1. Schicht ohne Sauerstoff- und Nitratabhingigkeit ermittelt
werden (Gleichungen [41] und [42]).

Die im Porenwasser geloste Menge an Phosphor PO, ergibt sich fiir die erste Schicht
dann aus:

POA(1)" = POAT(1)* * £, ,(1)" und fiir die 2. Schicht:
POA(2) = POAT(2)* f,, ,(2)

2) Berechnung der im Porenwasser der ersten Schicht geldsten Phosphorkonzentration un-
ter Berticksichtigung der sauerstoff- und nitratabhdngigen P-Sorption und dem Massen-
transfer des neu gebildeten gelosten Phosphors zwischen der 1. und 2. Schicht:

POA(1) = POAT(1)" * £, ,(1) = [K o, * (POAT()" * f, (1) - PO4(2))
— Ky, *(PO4(1)’ - PO4(2))]

PO4(1, 2) Gesamt-Phosphorgehalt in der 1. und 2. Schicht [g*m'3]

fap(l, 2) im Porenwasser geloster Phosphoranteil in der 1. und 2. Schicht [-] (s. Kap.
2.3.7)

Kro1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper und der 1. Schicht
[m*d']

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-Verhiltnis bei
der Methanbildung nach WANG & VAN CAPPELLEN (1996) als Grundlage genommen. Dieses
Verhiltnis wurde auf die Sedimentzusammensetzung im Modell (Formel [21]) angewandt:

CosH 400,107 No P 55 +8.325H,0 — 53CH,, +44.7CO, + 8.3HCO; [46]
+9NH, +0.35HPO;"

Methan ist in Wasser (Porenwasser) relativ schwer 16slich. Bei 20°C und 1at Druck betréigt
die Loslichkeit 24 mg/l, im Vergleich hierzu hat CO, eine Loslichkeit von 1685 mg/l. Wird
beim Abbau mehr Methan gebildet als der Sattigungskonzentration entspricht und als durch
diffusiven Austausch mit dem Wasserkorper abgefiihrt werden kann, entweicht Methan gas-
formig in den Wasserkorper und in die Atmosphére.

Die Menge an Methan, die maximal in Losung sein kann, errechnet sich aus:

Tiefe [47]

CH 0 =18.8% (1+ === *1.024 (20-1)

4 sat
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CHy sat Methan-Sattigungskonzentration [g*m'3] im Gewisser-

Tiefe Hohe der Wassersiule iiber dem Sediment (Ma8 fiir den Druck im Sediment) &4 &
[m] BfG-1843

T Wassertemperatur [°C]

Das beim anaeroben Abbau der Kohlenstoffverbindungen gebildete Methan (dargestellt als
Methanfluss Jcua) 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 Beriicksichtigung, dass nur die
Hilfte des organischen Kohlenstoffs zu Methan umgesetzt wird (Gleichung [46])).

Jen, =@ ~Tys ¥ fine 1) *0.5 [48]

mit:

Jena Methanfluss [g*m’z*d'l]

Je Fluss an oxidiertem Kohlenstoff [g*m'z*d'l]

JNo3 Nitratfluss [g*m’z*d'l]

fanc N Menge an oxidiertem organischen Kohlenstoff pro mg reduziertem Nitrat-
Stickstoff

fanN c ldsst sich aus der Reaktionsgleichung fiir die Denitrifikation:

CrosH 110010 No Pyss +90.2NO; — 49.6N, +16.5C0O, +89.5HCO;

. [49]
+0.35HPO> +75.1H,0

zu 1.007 gC*gN™" (106 mol*12/(90.2 mol* 14) bestimmen.
Wird mehr Methan gebildet als der Loslichkeit von Methan in Wasser entspricht

(Jera>2*Kr12*CHy sat), so muss beriicksichtigt werden, dass ein Teil des Methans als Gas ent-
weicht. Der Anteil an gelostem Methan (Jcpa ) errechnet sich dann nach:

JCH4,d = \/2 * KLl,Z *CH * ‘]CH4 [50]

4, sat

Kvri2 Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d’l]
Im Fall, dass Jops<=2*Kyp1 2*CHy g 15t, gilt:

JCHM :JCH4 [51]

Das in die aerobe Schicht diffundierte Methan wird hier mittels Sauerstoff oxidiert. Die Men-
ge an oxidiertem Methan berechnet sich dabei wie folgt:
% AT-20 [52]

k
Jenaon = cn,, *(1- SeCh(M)
10,1
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Jena ox Fluss an oxidiertem Methan [gC*m’z*d'l]
Jcnad Fluss an gelostem Methan in die aerobe Schicht [gC*m’z*d'l]
sech Hyperbelfunktion (Sekans Hyperbolicus)
Kcna Oxidationsgeschwindigkeit gelosten Methans in der aeroben Schicht
bei 20°C [m*d ]
Oc4 Temperaturkoeffizient fiir Methan-Oxidationsgeschwindigkeit [-]
T Wassertemperatur [°C]
Kro1 Massentransferkoeffizient zwischen dem {iberliegenden Wasser und der 1. Se-

dimentschicht [m*d’ ! ]

sech(x) = — 2 —
e’ +e

% nT-20
_kCH4 Ocs

X =
KLO,]

Methan-Oxidationsgeschwindigkeiten in aeroben Sedimentschichten:

Untersuchungsstelle Kcha [m*d'l]; 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)

Fiir die Realisierung in QSim wurde der Methan-Oxidationsgeschwindigkeit von Roy &
Knowles (1994) ausgewéhlt.

2.3.6. Sedimentsauerstoffverbrauch

Der Sedimentsauerstoffverbrauch SOD umfasst drei Komponenten: den Sauerstoffverbrauch
durch Oxidation des partikuldren und geldsten organischen Materials in der aeroben Schicht
SOD(1), die Methanoxidation SODcps4 und die Ammoniumoxidation NSOD:

SOD = SOD (1) + SOD ,, + NSOD [53]

Die pro mg oxidiertem organischen Materials verbrauchte Menge an Sauerstoff ergibt sich
aus Kap. 2.3.1 zu fc 02 = 2.67 mgO,/mgC. Zusitzlich muss berticksichtigt werden, dass ein
Teil des organischen Kohlenstoffs bei der Denitrifikation verbraucht wird. Somit errechnet
sich der Term SOD(1) aus:

KMO_NO3

SODM) =) =) oo s

V¥ Je o [54]
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Der Sauerstoffverbrauch SODcpa4 bei der Methanoxidation errechnet sich aus: im Gewiisser-
giitemodell QSim
— £ 3 BfG-1843
SODqyyy =J CH4,0x fe CH4_02 [53]

wobei sich der Faktor fchs 02, der den Sauerstoffverbrauch pro mg oxidiertem Methan angibt,
aus der Reaktionsgleichung fiir die Oxidation von Methan:

CH, +20, > CO, +2H,0 [56]

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

NSOD = kNH4 * NH4(1) * fN702 [57]

mit fy o2 der Menge an Sauerstoff, die pro mg oxidiertem Ammonium verbraucht wird. fy o2
in g0,*gNH,-N"! ergibt sich aus der Reaktionsgleichung fiir die Ammoniumoxidation:

NH, +20, - NO; +2H" +H,0

Zu:
2*%32
= 0T 457
fooz 14

Da der Sedimentsauerstoffverbrauch seinerseits aber Auswirkungen auf die Reaktionsraten,
die Dicke der aeroben Schicht und den Massentransferkoeffizienten Ky ; hat, miissen die
Stoftkonzentrationen und —fliisse im Sediment iterativ berechnet werden. Dies erfolgt nach
folgendem Schema:

Anfangsdicke H; = 0.0l m, H, = 0.1 m
1. Berechnung der Kohlenstoff-, Stickstoff- und Phosphorfliisse: Jc, Jy und Jp.

2. Berechnung eines Anfangssedimentsauerstoffverbrauchs SODy;, und eines Anfangs-
Transfermassenkoeffizienten Ky, ;

SOD,,,, =(JcM)+J2N*fe 02 +IyD* [y 02

SOD,,

K =it
0,0

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

4. Losen der Massenbilanzgleichungen fiir Ammonium, Nitrat und Methan und Berech-

nung des SOD(1), SODcpy und NSOD.
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?;S;ZS;YSSSS; 5. Berechnung eines neuen Sauerstoffverbrauchs SOD
Be-1sE3 soD = SODui + SOD) + SODy, + NSOD
2

6. Ermittlung der prozentualen Abweichung zwischen SOD;;; und SOD

5 [SOD=SODu| 10000
SOD

7. Wenn g, > 1 % ist, wird SOD,,;y =SOD gesetzt, ferner:

SOD
KLO,I =
0,(0)
1, - D
KLO,I

Berechnung der Stofffliisse: Jc, Jn und Jp.
weiter mit Schritt 3.

8. wenn 10% <¢g,

weiter mit der Berechnung der Phosphorkonzentrationen im Sediment.

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

Der Anteil eines Stoffes an seiner Gesamtkonzentration, der in geloster und partikuldrer (ad-
sorbierter) Form vorliegt, 1dsst sich mit Hilfe des Partitionskoeffizienten des entsprechenden
Stoffes wie folgt ermitteln:

1 [58]
fd,i =

=
l+m *x,
und

Joi=1= 1 >l

fai geloster Anteil der Gesamtkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2)

foi partikuldrer Anteil der Gesamtkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2)
T Partitions- (Verteilungs-)Koeffizient eines Stoffes j [dm’*kg™]

mj Feststoffkonzentration eines Stoffes in der Schicht i (i=1,2) [kg*dm'3]

m; = pg*(1-9¢)
Ps Dichte des Sediments [kg*dm™]
[0} Sedimentporositit [dm’*dm™] (s. Anhang)
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Die Einheit des Partitionskoeftizienten ergibt sich aus: glrlltgn?:;:lsleé&m
MasseStoff BIG-1843
MasseFeststoff
MasseStoff
VolumenPorenwasser M = dm’
Kg*Kg Kg

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

24. Silizium

Silikat kommt im Sediment in partikuldrer und im Porenwasser durch Aufldsung des partiku-
laren Silikats in geldster Form vor. Ein weiterer Teil des gelosten Silikats ist an Feststoffen
adsorbiert. Da sich der Losungsprozess des partikuldren Silikats von den bisher besprochenen
Prozessen der Sedimentdiagenese unterscheidet, wird er losgeldst als separater Baustein be-
trachtet. Abbildung 7 zeigt schematisch den Silikatfluss im Sediment.

Die Massenbilanzgleichungen fiir das partikulére Silikat lauten fiir die erste aecrobe Schicht
Hli

" dpz(l) =J psi + Oy, *(PSI(2) = PSi(1) — o, * PSi(1)— kg (1)* H, * PSi(1) [60]

Hl

und fiir die 2. anaerobe Schicht Hj:

LdPSI() _

H, 7 isen T (PSi(1) - PSi(2)) - w,,, *PSi(2)— ky(2)*H,* PSi(2) [61]

mit:

PSi(1),PSi(2) Menge an partikulirem Silikat in der 1. und 2. Schicht [g*m™]

Jpsi Fluss an partikuldrem Silikat aus der Wassersdule in das Sediment
[gSi*m™*d ']

Omisch Vermischungsgeschwindigkeit des partikuldren organischen Materials zwi-
schen der 1. und 2. Schicht durch Bioturbation [m*d™']

Osed Burialgeschwindigkeit [m*d'l]

ksi(1),ksi(2)  Losungsrate des partikuldren Silikats in der 1. und 2. Schicht [d™']

Der Fluss an partikuldarem Silikat Jpg; wird in 1. Ndherung proportional zum Fluss an organi-
schem Kohlenstoff angenommen:

I psi = Fs * I poc [62]
Jroc Depositionsfluss des partikuldren organischen Kohlenstoffs [g*m™>*d™ ]
Fsi Proportionalititsfaktor [-]
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Wasser-
korper

Jpsi Sig

Kio,1 Si,

Aerobe Schicht

(Dmisch{} Slp H Wged Kii» {} Si,s

anaerobe Schicht

Abbildung 7: Silikatfluss im Sediment

Silikat hat in Wasser nur eine begrenzte Ldslichkeit. Die Auflosung des partikuldren Silikats
erfolgt nach DITORO (2001) proportional zum Loslichkeitsdefizit (Si — Sigerr), d.h. eine Auflo-
sung des partikuldren Silikats geschieht nur bis zur Séttigungskonzentration des Silikats im
Porenwasser. Ferner schlagen CONLEY & SCHELSKE (1989) vor, die Abhangigkeit der Lo-
sungsrate von der Konzentration an partikuldrem Silikat mit einem Michaelis-Menten-Ansatz
zu beschreiben. Daraus ergibt sich Folgendes fiir die Berechnung der Lésungsraten kg;(1) und
ksi(2)l

min@l’(l),SiSam))* PSiT)

k(D) =k o * 0% (1-
sl =hso 05 Sisuen PSi(1)+KM _PSi [63]
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min(S'i(2),SiSaen) % PSZ(Q,) im Gewiisser-

ko(2)=k. *602°*%(1- itemodell QSim
() =k ™05 Si,.. PSi(2)+KM_PSi [64] *

BfG-1843

mit:

ksi(1), ksi(2) Losungsrate von partikuldrem Silizium in der aeroben (1) und anaero-
ben (2) Schicht [d']

ksi.o Losungsrate von partikuldrem Silikat bei 20°C und optimalen
Bedingungen [d™]

Os; Temperaturkoeffizient fiir kg o [-]

T Wassertemperatur [°C]

Si(1), Si(2) Siliziumkonzentration im Porenwasser der 1. bzw. 2. Schicht [g”‘m’3 ]

Sisactt Sattigungskonzentration von Silikat in Wasser [g"‘m‘3 ]

PSi(1), PSi(2) Konzegntration an partikuldrem Silizium in der 1. bzw. 2. Schicht
[g*m™]

KM PSi Halbsittigungskonstante fiir die Losungsrate

des partikuliren Silikats [g*m™]

Die Séttigungskonzentration fiir Silikat Sig,er in Wasser ist temperaturabhéngig und kann
nach KAMATANI & RILEY (1979) wie folgt berechnet werden:

Sig,., =31.64+0.69*T [65]

Die Faktoren beinhalten abweichend zur Originalliteratur die Umrechnung von SiO, in Si.

Bei der Adsorption von gelostem Silikat an Feststoffen geht DITORO (2001) von den gleichen
Mechanismen wie beim Phosphor aus, also einer Adsorption an Eisen(IIl)-hydroxide und da-
mit einer Abhéngigkeit vom Sauerstoffgehalt. Eigene Untersuchungen an der Saar haben aber
gezeigt, dass die Anreicherung von Silikat im Freiwasser im Gegensatz zum Phosphor unab-
héngig von der Sauerstoff- und Nitratkonzentration erfolgt (Abbildung 8). Es wird im hier
beschriebenen Ansatz somit von einem festen Anteil an adsorbiertem Silikat ausgegangen.

12,000 I | 3,5
=—¢—Silikat 3
10,000 B i
== Sauerstoff
— 8,000 +— L geldster Phosphor [ 25 ;:D
i =@— Nitrat-Stickstoff -2 E
E 6,000 N D e %
g \ > " - 15 g
© 4,000 \ e
- 1 [J)
\ 1)
2,000 \ - 0,5
0,000 == 1 - - - 0
0,00 100,00 200,00 300,00 400,00
Zeit [h]

Abbildung 8: Zeitlicher Verlauf von Sauerstoff, Silikat, Nitrat-Stickstoff und geléstem Phos-
phor im eingeschlossenen Wasserkorper einer Benthoskammer
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Die Messungen des Sedimentfluxes wurden mittels Benthoskammern durchgefiihrt. Benthos-
kammern sind abgeschlossene Behilter, die fiir bis zu zwei Wochen auf dem Sediment ver-
bleiben und somit eine in situ Fluxbestimmung ermoglichen. Die verwendeten Benthoskam-
mern haben einen Durchmesser von 40 cm und ein Volumen von 40 | (LAbbildung 9). Die Be-
probung des in der Benthoskammer eingeschlossenen Wasserkorpers erfolgt von der Wasser-
oberflache aus tliber einen Schlauch, der in das Innere der Kammer fiihrt. Sauerstoffgehalt,
Wassertemperatur, Leitfahigkeit, pH-Wert und Triibung wurden im Inneren der Kammer kon-
tinuierlich iiber eine Sonde gemessen.

Abbildung 9: verwendete Benthoskammer mit seitlichem Sondenzugan

Somit ergeben sich die Bilanzgleichungen fiir Silikat in den beiden Schichten:

1. aerobe Schicht:

1 B 1)+ 0,00, 0(2)*SIT@) = £, (D * SIT(D)
FKy * (5 () * SITQR) — f,5(1)* SIT(1) - 0, * SIT(1) ool
+ KLO,I * (Si(O) - .fd,Si(l) * SiT(l))
2. anaerobe Schicht:
daSi1(2
1 100404, ST~ £, (D *SITID)
[67]

+KL1,2 * (fd,Si(l) *Si T(l) _f d,Si (2) *Si T(Z))
+a,,, *Si1(2))
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mit:

SiT(1), SiT(2) Gehalt an im Porenwasser geldstem 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, herrithrend von in Lésung gegange-
nem partikuldrem Silikat [gSi*m™*d™']

®misch Mischgeschwindigkeit fiir partikuldres Material zwischen der 1. und 2.
Schicht durch Bioturbation [m*d™]

Osed Burialgeschwindigkeit [m*d']

fpsi(1), £55i(2) an Feststoffen adsorbierter Silikatanteil in der 1. und 2. Schicht [-]
(Berechnung aus Partitionskoeffizient wg; s. Kap. 2.3.7)

fasi(1), fasi(2) im Porenwasser geldster Silikatanteil in der 1. und 2. Schicht [-]
(Berechnung aus Partitionskoeffizient wg; s. Kap. 2.3.7)

Kro1 Massentransferkoeffizient zwischen dem Wasserkorper (0. Schicht) und
Schicht 1 [m*d™"]

Kiiz Massentransferkoeffizient zwischen Schicht 1 und Schicht 2 [m*d'l]

Si(0) Silikatgehalt im Wasserkorper [g*m™]

Die Menge an Silikat im Porenwasser Si(1) und Si(2) ergibt sich schlieBlich fiir die beiden
Schichten zu:

Si(1) = SIT)* £, 4 (1) [68]
Si(2) = SiIT(2)* £,4(2) [69]

Die Menge Jsi(1)und Jgi(2) an in Losung gehendem partikuldrem Silikat errechnet sich unter
Berticksichtigung des Defizits von gelostem Silikat im Porenwasser aus:

1. Schicht;

i 70
Ty =g, * 01 0x g+ P51 ol

*(Sig,,,, —min(Sig,,,, Si(1
PSi(1)+KM _PSi (Sl (Sis, o)

2. Schicht;:

JSz' (2) = kSz',O * 9;_20 * Hz * PSZ(Z)

PSi(2)+KM _PSi

* (SiSaett - min(SiSaett’ Sl(z))) [7 1]

Ksio Lii]sungsrate von partikuldrem Silikat bei 20°C und optimalen Bedingungen
[d7]

Os; Temperaturkoeffizient fiir kg; o [-]

T Wassertemperatur [°C]

Hi, H, Dicke der 1. und 2. Schicht [m]

PSi(1), PSi(2) Konzentration an partikuldrem Silizium in der 1. bzw. 2. Schicht [g*m™]

KM PSi Halbsittigungskonstante fiir die Losungsrate des partikuliren Silikats [g¥*m™]

Sisactt Sattigungskonzentration 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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Zusétzlich zu dem bereits abgelagerten partikuldren Silikat (PSi(1)) sedimentieren in jedem
Berechnungszeitschritt At lebende und tote Kieselalgenzellen, die ihre Zellwénde aus Silikat
aufbauen. Thre Sedimentation trdgt ihrerseits zu einer Erhohung des partikulédren Silikats in
der 1. Schicht bei. Dieser Prozess wird wie folgt beriicksichtigt:

) RS ) ) J,()*PSi (1)
PSlsed (1) - ;(AKlsed + AKZmor,sed) * QSi - Hl * PSZ(I) * At [72]
PSigea(1) sedimentiertes partikulédres Silikat in der 1. Schicht [g*m’3]
n Anzahl der Berechnungszeitschritte
1 Laufvariable der Berechnungszeitschritte
AKigeq sedimentierte lebende Kieselalgenbiomasse pro Berechnungszeitschritt [g*m™]
AKimor sed sedimentierte tote Kieselalgenbiomasse pro Berechnungszeitschritt [,g*rn'3 ]
Qsi Anteil Silikat an der Kieselalgenbiomasse [mg Si*mg ABio™]
Jsi(1) Silikatquelle in der 1. Sedimentschicht, herrithrend von in Losung gegangenem
partikuldarem Silikat [g Si*m™2*d']
H, Dicke der 1. Schicht [m]
PSi(1) Konzentration an partikuldrem Silizium in der 1. Schicht [g*m™]
At Berechnungszeitschritt [d]

Iterative Losung
Da sich die GroBen PSi(1), PSi(2), Si(1) und Si(2) gegenseitig beeinflussen, erfolgt die Lo-
sung der Gleichungen iterativ und beginnt mit:

1. Schritt
Si1)=0.0;  Si(2)=0.0; [73]
_ min(Si(1),Si,,, [74]
kSi (1) B kSi’O ) esz; ! *(1 - QSSE.Sa)eﬂ S ))
. min(Si(2),Sig,.,,) [75]
kSi(Z) = kSi,O * '9; 20 (1 - SiSaen > )
JSi (1) = kSi,O * H;_ZO * Hl * (SiSaett - min(SiSaett ’ Sl(l))) [76]
JSi (2) = kSi,O * 951'_20 * Hl * (SiSaett - min(SiSaetﬁ Sl(z))) [77]

2. Schritt

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

Falls:

(abs(PSi

(D)= PSi(1)) <0.01 dann
Sihy=8i ,(); Si2)=98i,,(2)
und Ende der Berechnung.

ansonsten:

4. Schritt

[78]

PSi_ (1) = PSi

neu neu

(1) + PSi,, (1)

PSi(1) = (PSi

neu

(1) + PSi(1))/2

PSi(2) = (PSi

neu

(2) + PSi(2))/2

Si(1) = (Si

neu

(1) + Si(1)) /2

Si(2) = (Si

neu

(2)+ Si(2)) /2

[79]

Losen 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 Gewissergilitemodell QSim miissen die Sedimenteigen-
schaften fiir jeden Berechnungspunkt des zu simulierenden Gebiets bekannt sein. Die treiben-
de Kraft fiir die Stoffkonzentrationen und -prozesse im Sediment ist der Fluss an partikuldrem
organischem Material aus der Wassersédule an die Gewissersohle (Sedimentation), der {iber
eine lingere Zeitspanne andauern muss, da sich sonst keine entsprechend dicke Sediment-
schicht bilden kann. Dieser Depositionsfluss, der zu den entsprechenden Sedimenteigenschaf-
ten fiihrt, kann zumindest ndherungsweise aus dem Anteil des partikuldren organischen Mate-
rials des abgelagerten Sediments und dem Zuwachs der Sedimentschichtdicke (Burialge-
schwindigkeit) ermittelt werden:

— ¥ o 3k 80
I port = Aporss * Ps ¥1000% @, [80]
Jrom Sedimentationsfluss an organischem Material [g*m’z*d'l]
Xporrs Anteil partikuldren organischen Materials im Sediment [-]
Ps Dichte des Sediments [kg*m™]
Msed Burialgeschwindigkeit [m*d'l]

Stehen keine flichendeckenden Messungen des organischen Anteils im Sediment zur Verfii-
gung, so kann dieser in hinreichender Genauigkeit aus dem Verhéltnis von sedimentiertem
organischem Material zu sedimentiertem gesamtem partikuldrem Material (organisch und
anorganisch) bezogen auf den mittleren Jahresabfluss MQ berechnet werden:

ased ,Det + ased ,Phyto [8 1]
Apom,s = "
Ass ™ Xsed ss
Olsed,Det (Phyto, SS) auf 1 normierte sedimentierte Menge an Detritus, Phytoplankton bzw.
Gesamtschwebstoffen bezogen auf MQ [g*m’*d™]
ass empirischer Koeffizient (16.5), abgeleitet aus eigenen Messungen an

Saar und Havel [-]

Untersuchungen an Bundeswasserstra3en 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:

Apor.s = Ay + 4, et [82]

mit: Ag=0.032; A; =0.215; A, =-162.7 und u* der Sohlschubspannungsgeschwindigkeit
(Abbildung 10).
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Abbildung 10: Gemessener organischer Anteil im Sediment in Abhéngigkeit von der Sohlschubspan-
nungsgeschwindigkeit bei MQ

Beide Ansitze wurden in dem hier beschriebenen Sediment-Modul implementiert und konnen
wahlweise aktiviert werden. Der zuerst beschriebene Ansatz wird standardméBig verwendet.

In Gewdssern mit Schifffahrt muss beriicksichtigt werden, dass durch die Schiffsschraube
eine Schubspannung auf die Gewéssersohle induziert wird, die ein Aufwirbeln bzw. Umla-
gern des abgelagerten Sediments hervorruft. Je nach Grof3e der Sohlschubspannung ist der
organische Gehalt des Sediments hoher oder niedriger. Aus eigenen Untersuchungen an der
Saar und der Altmiihl konnte ein einfacher empirischer Zusammenhang zwischen dem organi-

schen Anteil im Sediment &, ¢ und der durch die Schiffsschraube induzierten maximalen

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

83
_ ased,Det + ased,Phyto * [ ]
Xpom,s = " Dschify
Ags ™ Aoy ss

mit:
_ * 0<(-5.88* +1.76) <1 &4
aSchlﬁr —_ _5.88 Vs,max + 1.76 ( Vs,max ) [ ]

und:

Apor.s = A+ A4 * €77 Fotgyy (8]

Dabei wird angenommen, dass ein organischer Anteil im Sediment von 0.1 % nicht unter-
schritten wird.

Schwieriger ist hingegen die Bestimmung der Burialgeschwindigkeit ws.q, die zu diesen Se-

dimenteigenschaften fiihrt, da der in der Vergangenheit herrschende Depositionsfluss auf-
grund unzureichender Kenntnis iiber den mittleren jahrlichen Detritusgehalt sowie die anor-
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ganischen Schwebstoff- und Algengehalte an den Berechnungspunkten nicht ermittelt werden
kann. Sie wird deshalb vereinfacht aus dem Depositionsfluss der Komponenten fiir die aktuel-
le Simulation mit fortlaufender Simulationszeit als Mittelwert aus den zuriickliegenden Zeit-
schritten bestimmt:

[in:(P OM Phyto,sed T POM Det,sed SSan,sed ) * Tiefe 156!
o, = - P * 1090 * At
i
mit:
POMphyto,sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Kiesel-, Griin- und

Blaualgen [g*m™* At"]
POMbpet seds SSan.sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus und anorganischen
Schwebstoffen [g*rn'3 * At

n Anzahl der Zeitschritte

1 Laufvariable der Zeitschritte

Tiefe Hohe der Wassersdule iiber dem Sediment am Berechnungspunkt [m]
At Berechnungszeitschrittweite [d]

Ps Dichte des Sediments [kg*m™]

— %k _ %k
pS - aPOM,S porg + (1 aPOM,S) panorg

porg  Dichte von organischem Material [kg*m™]
Panorg Dichte von anorganischem Material [kg"‘m’3 ]

Aus den so bestimmten GroBen Jpom und g werden fiir jeden Berechnungspunkt des zu
simulierenden Gewéssers und fiir jeden Zeitpunkt die Konzentrationen der einzelnen Stoffe
im Sediment und ihre Fliisse berechnet. Zusitzlich muss beriicksichtigt 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
dndern. Geht man davon aus, dass das frisch sedimentierte organische Material leicht abbau-
bar ist, so dndern sich in jedem Zeitschritt durch den Abbauprozess die Kohlenstoff-, Stick-
stoff- und Phosphor-Stofffliisse im Sediment. Die Gleichung [26] fiir den mineralisierten
Kohlenstofffluss erweitert sich somit fiir die 1. Schicht und die leicht abbaubare Fraktion wie
folgt:

Jc(1)= kPOC,l * gPOCT_ZO *(POC(1)* H1* + JPOC_neu * dy, )

[87]
T-20
+ kDOC,l *Opoc *DOC(1)
POC(1); Gehalt an leicht abbaubaren partikuldren Kohlenstoffverbindungen in der
aeroben (1.) Schicht [g*m'B]
kpoc,1 Abbaurate der leicht abbaubaren partikuléren Fraktion bei 20°C [d™']
Oroc Temperaturkoeffizient fiir kpoc i [-]
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H, Schichtdicke der alt abgelagerten partikuldren organischen im Gewisser-
Kohlenstoffverbindungen [m] gltemodell QSim

JPOC neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikuldrem organischen Kohlenstoff BfG-1843
wihrend der Simulation [g*m’z*d'l]

O] Verhiltnis der Schichtdicke der frisch abgelagerten partikuldren organischen
Kohlenstoffverbindungen zur Dicke der aeroben Schicht [-]

kpoc.1 Abbaurate der leicht abbaubaren gelosten Fraktion bei 20°C [d™']

In dhnlicher Weise erfolgen die Erweiterungen in Gleichung [27] fiir Stickstoft:

InD) =kpoe, *Opoe’ " *(PON\(D*H) +J oy e, * )

[88]
7-20
+ kDOC,l * Opoc *DOC (D)* fDOC_N

mit

PON(1); Gehalt an leicht abbaubaren partikuldren Stickstoffverbindungen in der aeroben
(1.) Schicht [g*m™]

JPON neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikuldrem organischen Stickstoff wihrend
der Simulation [g*m™>*d™]

fboc N Kohlenstoff-Stickstoff-Verhiltnis der geldsten organischen Kohlenstoffverbin-
dungen

und Gleichung [28] fiir Phosphor:

7-20 *
Jp(1) =kpocs * Opoc *(POP()*H, + J por neu * ay, ) [89]
T-20
+ kDOC,l * Opoc *DOC,(1)* fDOCiP

mit

POP(1), Gehalt an leicht abbaubaren partikuldren Phosphorverbindungen in der aeroben
(1.) Schicht [g*m™]

JPOP neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikuldrem organischen Phosphor wéhrend
der Simulation [g*m™2*d™]

fboc N Kohlenstoff-Phosphor-Verhéltnis der geldsten organischen Kohlenstoffverbin-
dungen

Das Verhéltnis ay; von Schichtdicke des frisch abgelagerten organischen Kohlenstoffs zur
Dicke der aeroben Schicht als MaB fiir den Einfluss der frisch abgelagerten Kohlenstoffver-
bindungen auf die Stofffliisse errechnet sich aus:

HSE Or’;
ay =—2Hs ey <l [90]

1
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Die Schichtdicke Hgeq,orgc der frisch abgelagerten Kohlenstoffverbindungen ergibt sich durch
Aufsummieren des Zuwachses fiir jeden Zeitschritt aufgrund von Sedimentation und Abbau:

H 4 POCDet,sed + POCPhym,sed * At * Tiefe

sed ,orgC = (

o Porg ¥1000

~ e orgC kPOC,l Opoc ) [91]

Hged,oreC Schichtdicke der frisch abgelagerten Kohlenstoffverbindungen [m]
POCphytosea  pro Zeitschritt sedimentierter Phytoplankton-Kohlenstoff [gC”‘m’3 *d'l]
POCpetsed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Kohlenstoff [gC"‘m'3 *d'l]

Tiefe Hohe der Wasserséule iiber dem Sediment am Berechnungspunkt [m]
At Berechnungszeitschrittweite [d]

Porg Dichte von organischem Material [kg*m™]

kpoc.1 Abbaurate der leicht abbaubaren partikuldren Fraktion bei 20°C [d’l]
Opoc Temperaturkoeftizient fiir kpoc;i[-]

T Wassertemperatur [°C]

Der Sedimentationsfluss Jpoc new des wihrend der Simulation sedimentierenden partikuldren
organischen Kohlenstoffs errechnet sich als Mittelwert aus den einzelnen Zeitschritten jeweils
bis zum aktuellen Simulationszeitpunkt:

i=n

Z (POCPhyto,sed + POCDet,sed ) * Tiefe

= [92]
_ At
J POC _neu .
I
JPOC neu mittlerer Sedimentationsfluss an partikuldrem organischen Kohlenstoff
wihrend der Simulation [gC*m'z*d'l]
n Anzahl der Zeitschritte
1 Laufvariable der Zeitschritte

in dhnlicher Weise erfolgt die Bestimmung des Sedimentationsflusses Jpon neu flir Stickstoff:

_Z (PONPhyto,sed + PONDet,sed ) * Tiefe

i [93]
A
J PON 7neu: t
l
und Phosphor (Jpop neu):
Z (POPPhym ,sed + POPDet,Sed ) * Tiefe
i=1 X [94]
t
J POP _ neu .
l
mit
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PONppyiosed  pro Zeitschritt sedimentierte Phytoplankton-Stickstoff [gN*m'3 *At'l] im Gewisser-
PONDpet sed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Stickstoff [gN*m'3*At'1] gitemodell QSim
POPphytosed  pro Zeitschritt sedimentierte Phytoplankton-Phosphor [gP*m’3 *At'l] BfG-1843
POPpetsed pro Zeitschritt sedimentierte Menge an Detritus-Phosphor [gP*rn'3 *At'l]

SchlieBlich ergibt sich die Schichtdicke H, der alt abgelagerten partikuliren Kohlenstoffver-
bindungen aus:

Hl = Hl _Hsed,orgC Hl* 2 0 [95]
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Bezeich- Dimen- | Bedeutung Wert in Literatur
nung sion QSim
(default)
ass - Empirisch ermittelter Koeffi- 16.5 ERMITTELT
zient zur Berechnung des AUS MES-
Anteils partikuldren organi- SUNGEN IN
schen Materials im Sediment SAAR UND
HAVEL
Doo, Dnms, | cm2* d' | Diffusionskoeffizienten fiir 1.57 DITORO 2001
Dros Sauerstoff, Ammonium und
Nitrat, temperaturkorrigiert
bei 20°C
Dros cm?* d' | Diffusionskoeffizient fiir 0.47 BEAUDRAU
Phosphat bei 20°C 1997
fc o2 mgO,* | Sauerstoffverbrauch pro mg 2.67 B
mgC’! oxidiertem organischen Mate-
rials
fena o2 mgO,* | Sauerstoffverbrauch pro mg 5.33 B
{ngCH4' oxidiertem Methan
fv o2 g0y*g | Sauerstoffverbrauch pro mg 4.57 B
NH4—N’ oxidiertem Ammonium
froc - Anteil der leicht abbaubaren 0.65 DITORO 2001
C-Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss
froc - Anteil der schwer abbaubaren 0.15 DITORO 2001
C-Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss
froc3 - Anteil der refraktdren C- 0.2 DITORO 2001
Verbindungen am Gesamt-
Depositionsfluss
from ¢ - Kohlenstoffanteil des bereits 0.378
abgelagerten Sediments
from N - Stickstoffanteil des bereits 0.037
abgelagerten Sediments
from p - Phosphoranteil des bereits 0.0032
abgelagerten Sediments
Fsi - Proportionalititsfaktor fiir die 0.05 ERMITTELT
Umrechnung von Jpoc in Jps; AUS MES-
SUNGEN IN
DER SAAR
kcna m*d! Reaktionsgeschwindigkeit fiir 0.57 RoY &
Methanoxidation KNOWLES
1994
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Bezeich- Dimen- | Bedeutung Wert in Literatur
nung sion QSim
(default)
Kro m*d’ Massentransferkoeffizient B DITORO 2001
zwischen dem Wasserkorper
und Schicht 1
Kiiz m*d”’ Massentransferkoeffizient B DITORO 2001
zwischen Schicht 1 und
Schicht 2
KMO NH4 | gO,*m” | Halbsittigungskonstante fiir 0.37 DITORO 2001
. die Sauerstoffabhingigkeit
der Nitrifikation
KMO NO3 | gO*m” | Halbsittigungskonstante fiir 0.26 BOUDREAU
: die Sauerstoffabhangigkeit 1996
der Denitrifikation
KM_PSi g*m™ Halbséttigungskonstante fiir 50 DITORO 2001
die Losungsrate des partiku-
laren Silikats
knr4.0 m*d’”’ Nitrifikationsgeschwindigkeit | 0.16 —0.26 | Literaturaus-
bei 20°C und optimalen Sau- 0.23" wertung,
erstoff-bedingungen eigene Unter-
suchungen
kN03.0 m*d’ Denitrifikationsgeschwindig- | 0.41 —0.88 | Literaturaus-
keit bei 20°C und einem Sau- 0.61" wertung,
erstoffgehalt von 0 mg/I eigene Unter-
suchungen
KPNO3 g NOs- | Halbséttigungskonstante fiir 0.4 CAIET AL.
N*m~> | die Nitratabhiingigkeit der 2010
Phosphoradsorption
KPO2 g O,*m’” | Halbséttigungskonstante fiir 0.25 CAIET AL.
. die Sauerstoffabhingigkeit 2010
der Phosphoradsorption
kpoc) d’ Abbaurate der leicht abbau- 0.035 DITORO 2001
baren C-Verbindungen
kpoc2 d’ Abbaurate der schwer abbau- 0.0018 DITORO 2001
baren C-Verbindungen
kpoc:s d’ Abbaurate der refraktdren C- 0 DITORO 2001
Verbindungen
Ksio d’ Losungsrate von partikuldrem 0.03 ERMITTELT
Silikat bei 20°C und optima- AUS MES-
len Bedingungen SUNGEN IN
DER SAAR
POCir gC”‘kg'1 Referenzkonzentration an 0.1 DITORO 2001
leicht abbaubaren partikula-
ren organischen Kohlenstoft-
verbindungen
Ocna - Temperaturkoeftizient fiir 1.08 DITORO 2001
Methanoxidationsgeschwin-
digkeit
Op - Temperaturkoeffizient fiir 1.08 DITORO 2001

den Diffusionskoeffizienten
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Bezeich- Dimen- | Bedeutung Wert in Literatur
nung sion QSim
(default)
Omisch - Temperaturkoeffizient fiir 1.12 DITORO 2001
Bioturbation
ONma - Temperaturkoeffizient fiir 1.12 DITORO 2001
Nitrifikationsgeschwindigkeit
ONOo3 - Temperaturkoeffizient fiir 1.08 DITORO 2001
Denitrifikationsgeschwindig-
keit
Oroc - Temperaturkoeffizient fiir 1.14 DITORO 2001
DOC — und POC-Abbaurate
Osi - Koeffizient fiir die Tempera- 1.1 DITORO 2001
turabhingigkeit von ks o
Tsi dm’ *kg | Partitions- (Verteilungs-) 0.7 ERMITTELT
! Koeffizient von Silikat AUS MES-
SUNGEN IN
DER SAAR
Panorg kg*m™ | Dichte von anorganischem 2600 DE BEER ET
Sediment AL. 1991
Porg kg*m™ | Dichte von organischem 1200 DE BEER ET
Sediment AL. 1991
Omisch,0 m*d’”’ Vermischungsgeschwindig- 0,00012 DITORO 2001
keit des partikuldren organi-
schen Materials durch Bio-
turbation ohne Berticksichti-
gung der organischen Belas-
tung und des Sauerstoffge-
halts
Osed m*d’ Burialgeschwindigkeit B GLEICHUNG
[86]

B: wird im Modell berechnet, © Mittelwert
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6. Anhang

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

Die Losung eines Systems von 2 Gleichungen mit 2 Unbekannten kann mit Hilfe der Deter-
minantenmethode (Cramersche Regel) erfolgen. Ausgangspunkt fiir 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-
satzlich eindeutig 16sbar sein, was sich am einfachsten iiberpriifen ldsst, indem man die De-
terminante der Koeffizientenmatrix berechnet. Ist diese von null verschieden, ist die Voraus-
setzung erfiillt.

Rechenvorschrift:

Gegeben sind die Gleichungen:
a, * X, +a,* X, =b,

* xYV _
a, * X, +a, * X, =b,

Nach der Cramerschen Regel errechnet sich die Losung des Gleichungssystems wie folgt:

ba,,

b,a,,

:)(l

a a,

a, dy

bay,
b,a,,
aa,

a,a,,

Die Berechnung der Determinanten:

xL _ ., %
a,, *b, —a,, *b,

* %
;) Ay —a;,p a4y

X, =
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%k _ %k im Gewisser-
X, = a,, *by, —a, *b giitemodell QSim
% .k
a; “dy — a4, T dy BAG-1843

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

__ _ *
a; ==K, + K, kNO3 Ko,

ap, = KL1,2
— * ki/H4 *
bl - _KLO,I N03 (0) - NH4 (1)
K.
a = Ku,z

ay=-K,, _kNQ

b, =0.0
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6.2. Partitionskoeffizient fiir Ammonium
Im Modell kann der Partitionskoeffizient fiir Ammonium mngs 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 fiir Ammonium

TINH4 [dm3*kg'l] 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; Oberfliache 16.10.1997

3.7 Mittelweser, Dorverden, Kern (0-70cm); 27.10.1998

4.3 Saar, km 34.1; Okt. 1997

Berechnung des Partitionskoeffizienten

Eine Moglichkeit, den Partitionskoeffizienten fiir Ammonium zu berechnen, geben MACKIN &
ALLER (1984) an:

K =k+—9
(1-9)* p,
K’ Verhiltnis von adsorbiertem Ammonium in mg*kg" TG zur Porenwasserkonzentrati-
on in mg*dm™ (Partitionskoeffizient) [dm’**kg™]
K Dimensionsloser linearer Adsorptionskoeffizient
¢ POTOSitét VPorenwasser/V Sediment [dm3*dm_3]

Ds Dichte des Sediments [kg*dm™]

K kann mit 1.3 angenommen werden (MACKIN & ALLER (1984), WIISMAN ET AL. (2002)).
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6.3. Porositiat des Sediments

Die Porositit ¢ ldsst sich aus dem Anteil an partikuldrem organischem Material POM im Se-
diment abschétzen:

1 :
/"‘F“ﬂ-'_‘i ] > > -
T e
0.8 =
0.7 / + Jensen (1992)
—_— ! ® |stvanovicis (1989)
— 06 e e Clavero (2000)
EQ]
=05 Saar 10/2011
[7)] .
o + Havel 03/2012
$ 04+
0.3
0.2 -
0.1 -
0 T T T T T T
0 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7

Anteil des partikularen org. Materials (POM) im Sediment [-]
Abbildung 11: Porositdt in Abhingigkeit vom POM-Anteil im Sediment

Wenn die Porositit von den Autoren nicht direkt angegeben wurde, erfolgte eine Berechnung
aus dem Trockenanteil der Sedimentproben nach:

M H,0
b= Pu,0
Mo Mg
Pro  Ps
@ Volumenanteil von Wasser im Sediment [dm3 *dm'3]

Mo Massenanteil des Wassers [%]

Ms  Massenanteile der Trockenmasse des Sediments [%]
pioo  Dichte des Wassers ( kg*dm™)

Ps Dichte des Sediments [kg*dm™]

Die Ausgleichskurve in Abbildung 11 lautet:

POM

$=098% "
POM +0.011

fiir ¢ > 0.29
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?;j;i g;rvgsssi Dieser Berechnungsansatz gilt fiir die aerobe Schicht. Da die Porositit einer Tiefenabhingig-
keit unterliegt, wird vereinfacht nach DITORO (2001) fiir die anaerobe Schicht ein Wert fiir die

BfG-1843 Porositit angenommen von:

¢, = ¢, —0.05
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6.4. Vergleich Messung/Rechnung mGeviner
giitemodel im
In Saar und Havel wurden mittels Benthoskammern Messungen des Sedimentfluxes durchge- BfG-1843
fiihrt. Benthoskammern sind abgeschlossene Behilter, die fiir bis zu zwei Wochen auf dem
Sediment verbleiben und somit eine in sifu Fluxbestimmung ermdglichen (Abbildung 9).

In Abbildung 12 bis Abbildung 15 sind die in verschiedenen Gewéssern gemessenen NHy-,
NOs3-, P- und O,-Fliisse in bzw. aus dem Sediment den mit dem hier beschriebenen Sediment-
Modul berechneten Stofffliissen gegeniibergestellt. Die in die Abbildungen eingezeichnete
Linie zeigt das ideale Verhiltnis zwischen berechneten und gemessenen Werten. Als Mal fiir
die Giite der Modellergebnisse wird die mittlere prozentuale Abweichung (MPABW) von
dieser Ideallinie herangezogen (MORIASI ET AL. (2007)):

Z()}imess _ Yimod) * 100
MPABW == [96]
Yimess

mit m der Anzahl der Wertepaare, Y;"°> den gemessenen Werten und Y™ den Mo-
dellwerten.

Dabei bedeutet der Wert 0 fiir MPABW eine optimale Anpassung, Werte kleiner 0 eine Uber-
schidtzung, Werte groler 0 eine Unterschitzung durch das Modell. Der gemessene Sauer-
stofffluss vom Wasserkorper 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 H6-
he unterschéitzt (Abbildung 12, Abbildung 13, Abbildung 14). Insgesamt gibt das Sediment-
Modul die Messwerte gut wieder, unterschitzt aber in der Tendenz die Intensitit der
Stofffliisse.

B:5
< ' =
= | |
& 04
*E |
= o5 |
= — I | ] T | 1 -
=y 7'y
@ — A - _ MPABW =31.6 %
£ r Y ih’.&'& o i
T ——— 1 -
20 ; . n® )
= | 1
£ i
01 ﬁ 0r1 02 03 0/4 0|5
= 81
NH,-Flux (berechnet) gN*m=2*d]
@ Havel M Saar A Chesapeake Bay (1985-88) + Lake Champlain  [OChesapeake Bay (1994)

Abbildung 12: Vergleich der gemessenen und berechneten Ammonium-Fliisse
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Abbildung 13: Vergleich der gemessenen und berechneten Nitrat-Fliisse
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Abbildung 14: Vergleich der gemessenen und berechneten Phosphor-Fliisse
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Abbildung 15: Vergleich der gemessenen und berechneten Sauerstoftf-Fliisse

Chesapeake Bay (1985-88): DITORO (2001)

Lake Champlain: DITORO (2001)

Chesapeake Bay (1994): BOYNTON ET AL. (1996)

Saar, Havel: eigene Untersuchungen mittels Benthoskammer
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