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Zusammenfassung

Die Selbstreinigungsvorgdnge in Flussen werden qualitativ beschrieben. Die
Moglichkeiten zur Simulation dieser Vorgdnge durch Systeme gekoppelter Dif-
ferentialgleichungen werden diskutiert. Fiir das dabei auftretende Problem,
die Parameter des Differentialgleichungssystems aus MeBwerten der abhdngi-
gen Variablen zu bestimmen (Modellidentifizierung), wird das Verfahren der
Quasilinearisierung vorgeschiagen und erldutert. Es weérden einige Selbst-
reinigungsmodelle fiir einfache Laborsysteme vorgestellt und mit diesem
Verfahren identifiziert. Ein Modell fiir benthosfreie Fliisse wird aufgestellt
und daraufhin untersucht, unter welchen Bedingungen es bei tragbarem MeB-
aufwand identifiziert werden kann. Die abhdngigen Variablen in diesem
Modell sind: die Konzentration der leicht abbaubaren Schmutzstoffe, die
Konzentration der schwer abbaubaren Schmutzstoffe, die Bakterienmassen-
dichte, die Protozoenmassendichte und die Sauerstoffkonzentration. Ab-
schlieBend wird ein Modell fiir die Selbstreinigung des Rheins zwischen
Mannheim/Ludwigshafen und der holldndischen Grenze vorgeschlagen. Es ist
mit den vorliegenden MeBwerten konsistent und gestattet bereits einige
Aussagen iiber die Folgen zukiinftiger Aktivitdten (z.B. Einleitung von
Kraftwerksabwdrme, Bau von Kldaranlagen) auf die Rheinwasserqualitdt.

Abstract

The self-purification process in rivers is described qualitatively. Dif-
ferent ways of representing this process by systems of differential
equations are discussed. The parameters of the differential equations can-

" not be measured directly, but must be estimated from experimental values

of the dependent variabies. For this problem, called model identification,
the quasilinearization technique is recommended and explained. The technique
is applied to self-purification models of some simple Taboratory studtes.

A model is given of rivers whose benthos may be neglected. Its dependent va-
riables are: concentration of easily degradable wastes, concentration of
slowly degradable wastes, bacterial mass concentration, protozoan mass con-
centration, and oxygen concentration. Keeping the measurement efforts within
reasonable limits, the conditions under which this model can be identified
are investigated. Finally, a self-purification model of the Rhine river
between Mannheim/Ludwigshafen and the Dutch-German-border is proposed. It is
shown that the model is consistent with the measured data. The model is used
to estimate the consequences of activities such as waste heat disposal or

sewage treatement.
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1. Einleitung

Angesichts der enormen Verschmutzung unserer Flisse ist es heute unbestrit-
ten, daB die Anstrengunqgen zum Gewdsserschutz wesentlich verstdrkt werden
missen /18/. Unsicherheit besteht jedoch oft bei der Auswahl geeigneter
MaBnahmen in konkreten Situationen. Ein wichtiger Faktor ist hierbei das
Selbstreinigungsvermdgen des Flusses: Es soll einerseits aenutzt, anderer-
seits aber nicht iiberfordert werden. Dieses Optimierungsproblem ist nur zu
1osen, wenn man die Selbstreiniqungsvorgange quantitativ beherrscht, aber
davon ist man heute noch weit entfernt. So basieren die meisten Sanierungs-
programme filir Fliisse auf der sog. Streeter-Phelps-Gleichung (z.B. /53/),
obwoh1 man heute weiR, daB diese Gleichung die Selbstreinigungsvorginge

nur sehr grob erfaBt /32/ (s.a. Abschn. 4.2.).

Einen Beitrag zu einer realistischeren Modelltheorie fiir die Selbstreini-
gung in Flissen stellen die folgenden Uberlegungen dar. Sie gingen aus von
der Frage, wie die Gewdsseraufheizung durch Kraftwerksabwdrme mit der orga-

nischen Verschmutzunag zusammenwirkt /50/. Zundchst werden die biologischen,
biochemischen, physikalischen und mathematischen Grundlagen fiir die Aufstel-
lung von mathematischen Modellen der Selbstreinigung zusammengetragen. Dann
werden verschiedene Selbstreiniqunagsmodelle sowie deren Mdalichkeiten und

Grenzen diskutiert.

2. Qualitative Beschreibung der Selbstreinigungsvoraganage

2.1. Abbau der Schmutzstoffe durch Bakterien

In dem komplexen Geschehen, das man als Selbstreiniqung bezeichnet, ist der
erste und wichtigste Schritt der Abbau (Dissimilation) der Schmutzstoffe durch
Bakterien (und niedere Pilze). Unter Abbau versteht man chemische Umwandlunaen,
bei denen (elektrochemische) Energie frei wird. Mit dieser Energie werden zu-
ndchst energiereiche organische Phosphate (hauptsdchlich Adenosintriphosphat
(ATP)) aufgebaut, die wiederum als Energielieferanten fiir die Biomassesynthese
(Vermehrung, Wachstum) und flir die Aufrechterhaltung der Lebensfunktionen (Be-
wequng, Ersatz spontan entarteter EiweiBmolekiile usw.) dienen. Den Eneraiever-
brauch fiir die Aufrechterhaltung der Lebensfunktionen bezeichnet man als endo-
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gene Atmung. Bei der Bildung neuer Biomasse werden die Schmutzstoffe oder deren
Abbauprodukte teilweise auch als Baustoffe benutzt (Assimilation). I.a. sind
jedoch auch Baustoffe erforderlich, die die energieliefernde Subétanz nicht
enthdlt, diese miissen dann auBerdem im Wasser vorhanden sein (z.B. Nitrat,
Phosphat, Kalzium). Fehlen Energielieferanten oder unbedingt erforderliche Bau-
stoffe, wird die endogene Atmung durch den Abbau zelleigener Substanzen (haupt-
sdchlich des Reservestoffs Glykogen /10/)in Gang gehalten. Dabei nimmt die Bio-
masse allmdhlich ab, denn die Abbauprodukte werden ausgeschieden. Der Abbau
eines Schmutzstoffes erfolgt i.a. liber 1ange Ketten enzymkatalysierter Reaktio-
nen (s.z.B. /10/). Die energieliefernden Reaktionen sind dabei in jedem Falle
Oxidationen, und zwar hauptsdchlich Oxidationen durch Dehydrierung. Als

letzter (extrazelluldrer) Wasserstoffakzeptor kommt in erster Linie Sauerstoff
in Frage (aerober Abbau), aber u.U. werden auch andere Stoffe (z.B. Sulfat,
COZ’ oder Bruchstiicke abgebauter Molekiile) reduziert (anaerober Abbau). Bei
organischen Verbindungen ist der Abbau mit einer Zerlegung der Molekiile ver-
bunden, die im Idealfall bis zu einer vollstdndigen Mineralisierung, d.h. den
Endprodukten COZ’ H20 und ggf. anorganischen Ionen (wie NO.,-, 504-- usw.

fiihrt. Entsprechend den verschiedenen Schmutzstoffen konnen die ersten A
schritte recht unterschiedlich sein, sie sind aber so gerichtet, daB mit zu-
nehmendem Abbau immer mehr Abbauwege ineinander miinden. So sind fiir die Ab-
bauwege, die bis zu CO2 und HZO fuhren, schlieBlich nur noch zwei migliche
Verldufe bekannt: Der Krebszykius und der Pentosephosphatzyklus /61/.

rsten Abbau-

Die Enzyme, die die einzelnen Abbau-~ (und Synthese)-Schritte katalysieren
sind Proteine oder Proteide, die bzgl. des umgesetzten Stoffes (Substrat)
und bzgl. der Reaktion sehr spezifisch sind. Die Fahigkeit zu ihrer Synthese
ist genetisch fixiert, dementsprechend werden fast nur solche Stoffe biolo-
gisch abgebaut, die seit phylogenetisch relevanter Zeit im Biotop der je-
weiligen Mikroorganismenart vorkommen. Viele Stoffe, die mit der Entwick-
lung der Chemietechnik in den Tetzten Jahrzehnten erstmals auftraten, wer-
den nicht oder nur teilweise abgebaut; dazu gehOren beispielsweise die
chlorierten Kohlenwasserstoffe /28, 58/. Nur ein Teil der Enzyme, die soq.
konstitutiven Enzyme, wird von den Mikroorganismen unabhangiq vom Nahr-
stoffangebot gebildet. Die anderen Enzyme sind induzierbar, d.h. die gene-
tisch fixierte Fahigkeit zu ihrer Bildung wird erst realisiert, wenn das
entsprechende Substrat (oft geniigen auch andere, meist strukturell ver-
wandte Verbindungen) angeboten wird. '
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Enzymkatalysiert sind auch die Reaktionen, die dem Transport der Substrat-
molekiile durch die Zellwand und die cytoplasmatische Membran dienen; man
nennt diese Enzyme Permeasen. Die gewthnliche Diffusion spielt bei der Auf-
nahme des Substrats kaum eine Rolle, weil der Transport i.a. gegen ein os-
motisches Gefalle erfolaen muf.

denn die Substratmolekiile sehr aroB sind (z.B. Stdrke, Zellulose, Eiweife),
ist ein direkter Transport ins Zellinnere nicht moglich. In diesen Fdllen
laufen die ersten Abbaureaktionen, die zu hinreichend kleinen Bruchstiicken
fiihren, extracellular ab. Sie werden katalysiert von Exoenzymen, d.h. Enzymen,
die auBerhalb der cytoplasmatischen Membran wirken. Die Exoenzyme kdnnen so-
wohl an die Zellwand aebunden als auch im umgebenden Medium verteilt sein.

Sie unterscheiden sich von den Endoenzymen durch ihr geringes Molekularge-
wicht (104 - 10° im hegensatz zule5 - 10% bei den Endoenzymen) und durch

ihren extrem niedrigen Cystin- bzw. Cystein-Gehalt /76/.

Hinsichtlich der Abbauleistungen bestehen zwischen den Bakterienarten grofle
Unterschiede. So gedeihen manche Bakterien in rein anorganischen Nahrlosun-
gen (autotrophe Bakterien), wahrend andere auf (teilweise recht komplizierte)
organische Verbindungen angewiesen sind (heterotrophe Organismen). Eine ande-
re Klassifizierung beruht auf den Unterschieden bei der Enerqgiegewinnung
durch Dehydrieruna: Den strikten Aerobiern ist nur der aerobe Abbau moqiich,
die fakultativen Aerobier bauen je nach den Umstianden aerob oder anaerob ab,
die Anaerobier sind nur zum anaeroben Abbau fahiq und die strikten Anaerobier
sterben bei Anwesenheit von Sauerstoff ab. Innerhalb der durch die Geqgen-
satze aerob-anaerob und autotroph-heterotroph aceaebenen Gruppen aibt es wie-
der zahlreiche Differenzierunaen. So qewinnen beispielsweise die Bakterien
der Familie Nitrobacteriaceae (autotroph, strikt aerob) ihre Energie aus-
schlieBlich durch WNitrifikation (d.h. Oxidation von Ammonium zu Nitrit und
von Nitrit zu Nitrat), wdhrend die ebenfalls autotrophen und strikt aeroben
Bakterien der Familie Beqgiatoaceae ihre Eneraie ausschlieRlich durch Oxida-
tion von Schwefel und Schwefelwasserstoff gewinnen /31/.

Wenn in einer Substratlidsuna verschiedene Bakterienarten vorlieaen, die alle
zum Abbau des Substrats in der Lage sind, so erfolqgt in den meisten Fdllen
der Abbau bei allen Bakterien iiber dieselbe Reaktionskette. D.h. bzqgl. des
Substratabbaus verhdlt sich die heterogene Population weitgehend wie eine

homogene Population (s.z.B. /35, 92/).
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Die in Fliissen vorkommenden Bakterien zeigen nun hinsichtlich der Verwert-
barkeit von Schmutzstoffen eine sehr aroBe Flexibilitdt /31, 43/, d.h. bei
der Untersuchung der Selbstreinigungsvorginge kann man in quter Ndherung da-
von ausgehen, daB sich die Bakterien gegeniiber den meisten Schmutzstoffen
wie eine homogene Population verhalten. Diese Voraussetzung kann auch dann
noch erfiillt sein, wenn nur wenige Arten zum Abbau einer Substanz in der
Lage sind. Denn oft stehen Zwischenprodukte dieses Abbaus allen Bakterien
zur Verfiigung. Dies ist natlirlich besonders aqut moglich bei den Endproduk-
ten der Reaktionen, die von Exoenzymen katalysiert werden. Die in Fliissen
vorkommenden Bakterien gehdren lberwiegend den Gattungen Bacillus, Aero-
bacter, Pseudomonas, Flavobacterium, Escherichia, Achromobacter, Alcaligenes,
Micrococcus, Sphaerotilus oder Chromobacterium an /31, 43, 44, 65/.

ie wichtigste Ausnahme hinsichtlich des kollektiven Abbauverhaltens der
Bakterien stellen die oben erwdhnten nitrifizierenden Bakterien dar, die
das von anderen Bakterien als Stoffwechselendprodukt ausgeschiedene Ammo-
nium oder Nitrit oxidieren. Wegen ihrer geringen Wachstumsrate spielen die
Nitrifikanten jedoch nur in langsam flieBenden (z.B. gestauten) oder ver-
krauteten Gewdssern eine nennenswerte Rolle /38, 65, 91, 95/. (In verkrauteten
Gewdssern siedelin sich die Nitrifikanten auf den Wasserpflanzen an.) AuBerdem

wird ihr Wachstum durch zahlreiche Schmutzstoffe gehemmt /15/, so daB ihr
EinfluB auf das Selbstreiniqungsgeschehen oft vernachldssigbar ist.

Der zeitliche Verlauf des Abbaus hdngt von zahlreichen chemischen und physi-
kalischen Faktoren ab. So dndert sich die Abbaugeschwindigkeit sehr stark
mit der Temperatur, und zwar nimmt sie mit der Temperatur zu, solange die

am Abbau beteiligten Enzyme nicht denaturiert werden. Weitere EinfluB-
grofen sind der pH-Wert, der OZ-Gehalt des Wassers, die GroRBe der zur Ver-
fligung stehenden Festkdrperoberfldchen und die Turbulenz. Die Tetzten beiden
spielen verstindlicherweise eine besonders grofe Rolle, wenn Exoenzyme am
Abbau beteiligt sind.

Die Kinetik eines bestimmten Substratabbaus wird oft auch von anderen Sub-
straten oder nicht abbaubaren Verbindungen spezifisch beeinfluft. Die Be-
einflussung kann darin bestehen, daB die Bildung eines Enzyms unterdriic
(Repression) oder gefordert wird. So werden zahlreiche induzierbare

Enzyme, besonders Exoenyzme, erst gebildet, wenn andere, leichter abbau-




bare Substrate verbraucht sind /76, 86/. Die Abbaukinetik kann aber auch
dadurch beeinfluBt werden, daB die Aktivitdt bereits vorhandener Enzyme
requiiert wird. Die Regulation kann einmal dadurch erfolgen, daB sich die
Requlatormolekiile an das Wirkungszentrum des Enzymmolekiils anlaaern und
dieses blockieren (kompetive Hemmung /63/); dann bestehen zwischen Substrat-
und Requlatormolekil aewisse strukturelle Ahnlichkeiten. (Der Sonderfall

der kompetitiven Hemmung, bei dem Substrat- und Requlatormolekiil gleich sind,
tritt auf, wenn die Abbauwege zweier Substrate ineinander minden und die
langsamste (d.h. geschwindigkeitsbestimmende). Reaktion auf dem gemeinsamen
Teil des Abbauweges ablduft /92/.) In vielen Fdllen lagern sich die Reaula-
tormolekiile aber an anderen Stellen des Enzymmolekiils an und aktivieren oder
hemmen dessen Wirkungszentrum durch eire Formverdnderung des Molekiils (allo-
sterische Requlation /63/), in diesen Fdllen besteht i.a. keine struktu-
relle Annlichkeit zwischen Substrat- und Requlatormolekiil. Bei der kompeti-
tiven Hemmung hangt die Enzymaktivitdt vom Verhdltnis Substratkonzentration
zu Regulatorkonzentration ab; durch geniigend hohe Substratkonzentration 1dRt
sich die Hemmung lberwinden. Bei der allosterischen Requlation hianqt die
Enzymaktivitadt dageaen ausschlieBlich von der Reaulatorkonzentration ab.

Die allosterische Hemmung bzw. Aktivierung spielt auch eine wichtige Rolle
bei der endogenen Requlierung der Stoffwechseivorganae in der Zeiie: Das
Endprodukt einer Reaktionskette wirkt als allosterischer Reaulator auf die
erste Reaktion (Riickkoppluna) /67/. Zahlreiche Abwasserinhaltsstoffe be-
einflussen die Stoffwechselvorginge so gravierend, daf die Bakterien qeschd-
digt werden oder absterben. Solche toxische Stoffe sind beispielsweise

Schwermetallionen /40, 41/.

GroBe Unterschiede bestehen innerhalb des Bakterienreichs auch hinsichtlich
der Beweglichkeit. Es qgibt festsitzende Formen ebenso wie die verschieden-
sten Formen der BegeifReluna. Die ersteren konnen dabei durchaus mit der
fliePenden Welle fortgetragen werden (wie die beweglichen Formen), sei es.
daB sie auf suspendierten Teilchen wachsen, sei es, daB sie von der FluB-

sohle losagerissen wurden.

2.2. Fortsetzung der Selbstreiniqung durch die hoheren Glieder der Fref-

kette und der EinfluR der phototrophen Oraanismen

Nach der vollstindigen Elimination der Schmutzstoffe aus dem FluBwasser
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durch die Bakterien kann der ProzeB der Selbstreiniqung nicht als abge-
schlossen gelten, denn ein groRBer Teil der beim Abbau freigesetzten Ener-
gie ist fiir die Synthese neuer Bakterienmasse verwandt worden, teilweise
sind die Schmutzstoffe sogar direkt in die Biomasse integriert worden.
Sterben die Bakterien aus irgendeinem Grunde ab, wirken sie wie eine erneu-
te Verschmutzung, auf die erneutes Bakterienwachstum folgen kann /34/. Im-
merhin liegen aber die Schmutzstoffe nach ihrer "Umwandlung" in Bakterien-
masse nicht mehr in geldster Form vor, sie sind filtrier- oder sedimentier-
bar. Der Wirkungsgrad der Umwandlung, gemessen als Verhdltnis des chemischen
Sauerstoffbedarfs (s. Abschn. 4.2.) der entstandenen Biomasse zum chemischen
Sauerstoffbedarf der eliminierten Stoffe liegt meist zwischen 10 und 60 %
/19, 66, 81/. Die Biomasse wiirde sich aufgrund der endogenen Atmung im wei-
teren Verlauf nur sehr langsam verringern, ein Absterben wiirde in nennens-
wertem Umfang erst relativ spdt folgen /84/. Normalerweise wird jedoch die
Selbstreinigung wesentlich schneller dadurch fortgesetzt, daB die Bakterien
von Protozoen gefressen werden; dies geschieht auch schon wdhrend des Abbaus
der Schmutzstoffe durch die Bakterien. '

Die Rolle der Protozoen bei der Selbstreiniqung war bis in die jiingste Zeit
sehr umstritten (s. z.B. /65/), neuere Untersuchungen bestdtigen aber ihre
groBe Bedeutung /12, 13, 22, 51, 70, 85, 94/. Abb. 2.1 zeigt als Beispiel

die zeitliche Entwicklung der Bakteriendichte und des biologischen Sauerstoff-
verbrauchs in einem Laborversuch mit FluBwasser, einmal mit und einmal ohne
Hinzugabe von Protozoen /51/. Man erkennt, daB der Sauerstoffverbrauch, der als
MaB fiir die physiologisch nicht mehr verwertbare freigesetzte Abbauenergie

- gelten kann, im ersten Fall wesentlich groBer ist. Die Bakteriendichte ist
dabei deutlich kleiner. (Bakterien- und Protozoendichten nach dem ersten

Tag Tiegen in derselben GroBenordnung, wie die in der Natur gemessenen. Die
geringe Bakteriendichte am Anfénq riihrt daher, daf bei der gezielten Abtd-
tung der natiirlich vorhandenen Protozoen auch.viele Bakterien mit abgetdtet
wurden.) Ob der Sauerstoffmehrverbrauch ausschlieBlich vom Abbau der Bakte-
rien durch Protozoen herriihrt, ist noch nicht restlos geklart. So wird in

- ./85/ aufgrund von MeBRergebnissen die Auffassung vertreten, daB die Protozoen
eine Substanz produzieren, die die Abbautdtigkeit der Bakterien steigert.

Die Bedeutung der Protozoen beruht jedoch hauptsdchlich auf deren FreBtdtig-
keit, und nur sie soll im folgenden beriicksichtigt werden. Sie dirfte bei-
spielsweise eine wesentliche Ursache fur die im Sommer beobachtete Abnahme
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der Bakterienkonzentration im Rhein zwischen Mainz und Koln sein. Abb. 2.2a
zeigt die Bakterienkonzentrationen, die sich durch geometrische Mittelung

aus den MeBwerten der Rheinwasserwerke im Sommerhalbjahr 1967 /3/ ergaben.
Ihnen sind in Abb. 2.2b die entsprechenden Werte fiir das Winterhalbjahr
gegenubergestellt. Das entgegengesetzte Verhalten im Winter (wenn die Selbst-
reinigung langsamer vor sich geht) zeiqt, daB die Abnahme im Sommer nicht
lediglich durch nicht vergleichbare Versuchsbedingungen vorgetauscht wird.
Der Verlauf der Kurven in anderen Jahren ist dhnlich, s. z.B. /2/.

Von den bakterienfressenden Protozoen stellen die Ziliaten den Hauptanteil
/13, 70/. Die Flagellaten sind im Verlauf der Selbstreinigung auch recht
haufig, aber die meisten Vertreter dieser Protozoenklasse ernahren sich
osmotroph und verwerten Stoffwechselprodukte der Bakterien. Sie folgen
dementsprechend in ihrer Populationsdynamik eng den Bakterien und werden da-
her im folgenden nicht gesondert behandelt. Wiahrend die Wachstumsgeschwin-
digkeit von homogenen Bakterienpopulationen wegen der unterschiedlichen Ab-
baubarkeit der Substrate iiber einen weiten Bereich schwanken kann, ist dies
bei Ziliatenpopulationen wegen der im grofen und ganzen gleichbleibenden
Nahrung nicht der Fall. Die Schwankungen von Art zu Art scheinen jedoch bei
den Ziliaten groBer zu sein als bei den verschiedenen Bakterienarten, die

von einem bestimmten Substrat leben konnen. Sie liegen aber bei den fiir die
Selbstreinigung in Flissen wichtigen Ziliatenarten doch so dicht beieinander,
daR man ndherungsweise bei der Untersuchung der Populationsdynamik von einem
einheitlichen Verhalten aller Ziliaten ausgehen kann /13, 70, 87/ (s. Abschn.
4.2.). Die Abbautdtigkeit der Ziliaten wird, wie die der Bakterien, von vie-
len chemischen und physikalischen Faktoren (pH-Wert, Temperatur, usw.) beein-
fluRt. Im groBen und ganzen ist die Anpassungsfdhigkeit bei den Ziliaten ge-
ringer als bei den Bakterien; so konnen beispielsweise nur ganz wenige Zilia-
ten unter anaeroben Verhdltnissen leben.

Die bakterienfressenden Organismen dienen ihrerseits wieder hoheren Organis-
men- als Nahrung, wodurch die mit den urspriinglichen Schmutzstoffen einge-
bréchte chemische Energie weiter verringert wird. Diese Konsumenten 2. Ord-
nung sind hauptsdchlich rduberisch lebende Ziliaten, Rotatorien und Kladozeren.
Konsumenten hoherer Ordnungen schiieBen sich an; man redet von eiher Nah-
rungs- oder FreRBkette (obwohl der Zusammenhang nicht streng kettenfdrmig in
dem Sinne ist, daB Konsumenten n-ter Ordnung ausschlieRlich Konsumenten n-1-ter

Ordnung fressen).
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Wie bei den Bakterien gibt es auch bei den Konsumenten ortsfeste Organismen
und Organismen, die mit der flieBenden Welle fortbewegt werden, wobei sich
unter den fortbewegten ebenfalls viele befinden, die an sich sessil leben.
Bei den htheren Konsumenten gibt es aber umgekehrt auch bewegliche For-
men, die (im wesentlichen) ortsfest sind (oder sich mit anderer als der
FlieBgeschwindigkeit bewegen); sie sind so beweglich, daB sie der Stromung
widerstehen konnen.

Je hther die Ordnung eines FreBkettengliedes ist, umso geringer ist der An-
teil an der urspriinglichen eingebrachten chemischen Energie, den es abbaut.
(Bei gleichem Wirkungsgrad fiir die Umwandlung von gefressener Biomasse in
neue Biomasse und streng kettenformigem Zusammenhang (s.o.), wirde die che-
mische Energie von Glied zu Glied wie eine geometrische Folge abnehmen.)

Der EinfluB3. der hdheren Frefkettenglieder auf die Dynamik des Selbstreini-
gungsprozesses konnte trotzdem erheblich sein, weil sie die Konsumenten
niedriger Ordnungen dezimieren. Dies ist aber aus zwei Griinden i.a. nicht
der Fall: Einmal werden die Vermehrungs- und Wachstumsraten zum oberen Ende
der FreBkette hin immer kleiner. D.h., daB die htheren Konsumenten, die mit
der flieBenden Welle fortgetragen werden, nicht geniigend Zeit haben, sich
auf das infolge der Verschmutzung erhohte Nahrungsangebot einzustellen. Zum
anderen werden im grofen und ganzen die Anforderungen an die Lebensbedingungen
bei den hoheren Konsumenten immer grofer (in Einzelfdllen kann es durchaus
umgekehrt sein /16/}), so daB viele von diesen in unseren stark verschmutzten
Gewdssern entweder gar nicht existieren konnen oder zumindest nicht die Po-
pulationsdichte erreichen, die aufgrund der Beutetierdichte moglich wdre.

Die chemische Energie, auf der sich die FreBkette aufbaut, riihrt nicht aus-
schiieBlich von den eingebrachten Schmutzstoffen her, sondern zum Teil auch
von phototrophen Organismen, d.h. von Organismen, die in der Lage sind, die .
Energié des Sonnenlichts bei der Bildung neuer Biomasse zu verwerten. Zu die-
ser Organismengruppe gehdren neben einigen Bakterien zahlreiche Flagellaten,
die Algen und die htheren Wasserpflanzen. Als Konsumenten der Phototrophen
kommen sehr unterschiedliche Arten infrage, von den phytophagen Ziliaten

uber die Kladozeren bis zu den Fischen am oberen Ende der Nahrungskette. Im

Falle des (oft jahreszeitlich bedingten) Absterbens werden die Phototrophen

natiirlich auch von Bakterien abgebaut.
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Trotz der Fdhigkeit zur Photoassimilation verwerten viele Phototrophen obli-
agat oder fakultativ organische Substanzen, mitunter ist sogar Wachstum im
Dunkeln moalich /26, 79/. Die anorganischen bzw. organischen Stoffe, die die
Phototrophen aufnehmen, sind zum grofen Teil Abfallprodukte des bakteriellen
Schmutzstoffabbaus (COZ’ Nitrat (oder Ammonium), Phosphat usw.), daher wirkt
die Verschmutzung wie eine Diingung der aquatischen Flora (Eutrophierung).

Zu den schon bei den Bakterien und Konsumenten erwdhnten Faktoren, die die
Wachstumsaeschwindigkeit beeinflussen, kommt bei den Phototrophen noch die
Lichtintensitdt als besonders wichtiqger Faktor hinzu. Im Rahmen der natiirli-
chen Lichtintensitdt ist die Photosyntheseleistung praktisch der Lichtin-
tensitdt proportional. Sie nimmt, wie bei einer photochemischen Reaktion zu
erwarten, mit der Temperatur kaum zu. Die endogene Atmung ist dagegen dhn-
lich stark von der Temperatur abhingig wie bei den chemotrophen Oraanismen,
so daB das Verhaltnis Assimilation zu Respiration bei den Phototrophen mit ab-

nehmender Temperatur grofer wird /79/.

Wie bei den chemotrophen gibt es auch bei den phototrophen Oraanismen orts-

Y » YRR Dy -1 - e aam e PRPY AP [y -
fiieBenden Welle beweqt werden. Di

feste Formen und Formen, die mit der e
hoheren Pflanzen sind dabei durchwea ortsgebunden. Da die Wachstumsrate der
meisten Phototrophen recht klein ist, spielen die planktonischen Formen nur

in sehr langsam flieRenden (gestauten!) Fliissen eine Rolle.

Die Phbtotrophen wirken also einerseits der Selbstreiniqung entagegen, indem
sie neue organische Materie bilden, deren Energie dem Sonnenlicht entstammt.
Andererseits haben sie aber auch positive Auswirkungen fiir den bakteriellen
Abbau: So entsteht bei der Photoassimilation Sauerstoff, wodurch dem uner-
wiinschten anaerobem Abbau (s. Abschn. 2.1) entgegenqgewirkt wird. AuRerdem
dienen die Phototrophen vielen Bakterien als Haftflache, so daR, wie in Ab-
schnitt 2.1. erldautert, bei starker Verkrautung der bakterielle Abbau schon
direkt an der Schmutzeinleitungsstelle sehr intensiv sein kann. Diese Wir-
kung macht sich besonders bei den langsam wachsenden Nitrifikanten bemerk-
bar /38, 65/. Allerdinas sind auch die Phototrophen bzgl. der Umweltbedin-
gungen anspruchsvoller als Bakterien, so daB sie bei allzustarker Verschmut-

zung nicht gedeihen.

2.3. Sauerstoffbilanz

Alle aquatischen Organismen mit Ausnahme einiaer Bakterien, Pilze und Proto-
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zoen sind auf einen bestimmten Sauerstoffgehalt des umgebenden Wassers an-

gewiesen. Daher ist der Sauerstoffgehalt eine wichtige KenngroBe fiir die

Gute eines FluBwassers, und es muB ein Ziel jeder Modelltheorie der Selbst-
reinigung sein, die zeitlichen und raumlichen Verdnderungen des Sauerstoff-
gehalts in den Griff zu bekommen.

Sauerstoff wird einerseits beim aeroben Abbau durch Bakterien und Konsumen-
ten verbraucht, andererseits wird Sauerstoff freigesetzt bei der Reduktion
von C02 durch die phototrophen Organismen. AuBerdem wirkt auf den Sauer-
stoffgehalt noch der physikalische Vorgang der Diffusion: In. unbelebtem

' Wasser stellt sich durch Diffusion von Sauerstoff aus der Luft ein bestimm-
ter Sattigungswert filir die Sauerstoffkonzentration ein. Wird durch die Ta-
tigkeit Von‘Organismen eine Abweichung von dieser Sdttiqungskonzentration
herbeigefiihrt, so entsteht ein Diffusionsstrom von Sauerstoff, der diese
Abweichung aufzuheben sucht. Bei Fliissen interessiert dabei hauptsadchlich
der Diffusionsstrom in der Grenzschicht Wasser - Luft, weil er die fGieschwin-
digkeit des Ausgleichs bestimmt. Innerhalb der Medien Wasser bzw. Luft wer-
den Konzentrationsunterschiede durch die Turbulenz i.a. sehr rasch ausge-

glichen.

Bei starker Abbautditigkeit der chemotrophen Organismen kann der Sauerstoff-
verbrauch iber eine ldngere Zeit groBer sein als der biologische und physi-
kalische Sauerstoffeintrag durch Photosynthese bzw. Diffusion. Dann treten
u.U. anaerobe Zustdnde auf, die nicht nur wegen des Absterbens vieler Orga-
nismen, sondern auch wegen der ldstigen Abfallprodukte des anaeroben Stoff-
wechsels (Methan, H,S usw.) sehr unerwiinscht sind. ahlreiche Organismen
sterben infolge Sauerstoffmangels schon bei Sauerstoffkonzentrationen, die
deutlich groBer als Null sind.) Bei intensiver Photosynthesetdtigkeit ist
auch eine Uberschreitung des Sdttigungswertes moglich, diese Erscheinung
ist jedoch in Fliissen relativ selten.

Die Sdttigungskonzentration des Sauerstoffs wird mit abnehmender Temperatur
groBer (s. Abb. 4.12); von allen sonstigen physikalischen oder chemischen
Faktoren hdngt sie nur wenig ab, solange die natUr]ichenrSchwankuqqsbreiten
nicht iberschritten werden. Die Geschwindigkeit, mit.der eine Abweichuna vom
Sdttigqungswert ausgeglichen wird, ist umso kleiner, je kleiner diese Abwei-
chuhg.undvje niedriger die Temperatur ist. Sie hingt auBerdem von den .im
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Wasser enthaltenen Substanzen (s. z.B. /60/) und den hvdroloaischen Geaeben-
heiten ab. Auch die Windaeschwindiakeit und der Schiffsverkehr iiben einen
Einflu® aus, iiber dessen 4roRe jedoch noch ~keine Klarheit herrscht.

3. Hathematische Grundlaaen zur Modellbilduna
3.1. Beschreibuna der Selbstreiniqunasvorgande durch Differential-fileichunaen

Fiir die mathematische Modellieruna der in Abschn. 2. beschriebenen Vorqginae
missen zunichst die verschiedenen EinfluBarsRen, wie Bakterien, Verschmutzung
usw., quantifiziert werden. Es hat sich als zweckmdBiq erwiesen, sie alle
durch die Massenkonzentration zu charakterisieren, d.h. durch die Anaabe, wie-
viel Masseneinheiten an Schmutz, Bakterien, Sauerstoff usw. in der Yolumen-
einheit enthalten sind. Bei Orqanismen wird dabei immer die Trockenmasse an-
gegeben. (Die qeeianete aReinheit fiir alle GriBen ist, wie sich in Abschnitt

4. zeigen wird, / mg/1 7.)

Bei den Organismen miBte man zur aenauen Beschreibuna ihres Einflusses eiqgent-
lich Anzahl pro Volumeneinheit und GriRe angeben. (Das Gleiche qilt fiir nicht
qe]bste'Scthtzstoffe.)‘Es ist jedoch unmittelbar einsichtiq, daB durch das
Produkt aus beiden, das bis auf den Faktor Dichte gleich der Massenkonzentra-
tion ist, sowohl die Freﬁtﬁtiqkeit'als auch das Beuteverhalten im wesentlichen
charakterisiert wird. Eine detailiertere Beschreibuna wiirde eine Komplizieruna
der "odelle mit sich bringen, die sich angesichts anderer, unvermeidlicher
Unaenauiackeiten (s. Abschn. 4.) ‘nicht lohnt. Auf jeden Fall beschreibt die
Massenkonzentration die Wirkung der Oraanismen besser als die Oraanismenkon-
zentration (Anzahl pro Volumeneinheit), die verschiedentlich verwendet wird

/13/.

Die Massenkonzentrationen sind i.a. Funktionen der Zeit t und des Ortes

(X, ¥, z). Zur Angabe des Ortes wird im folgenden immer ein rechtwinkliaes
kartesisches Koordinationssystem benutzt dessen x-Achse in FlieRrichtuna
und dessen y-Achse horizontal lieqt. Die Abhanglqke1t der Konzentrationen

und Zeit 148t sich nicht oh e weiteres expli

s
s
)
).
3

e

von Ort Zi
kann man zunichst nur ermitteln, wie die Konzentrationsinderungen von den

Konzentrationen abhingen. M.a.y.: es lassen sich zunichst nur Differential-



- 15 =~

gleichungen formulieren. Normalerweise hangen dabei die Konzentrationsan-
derungen zu einer bestimmten Zeit an einem bestimmten Ort nur von Konzen-
trationswerten am selben Ort zur selben Zeit ab. Bei der Modellierung von
Verzdgerungen, wie sie beispielsweise beim Abbau durch induzierte Enzyme oder
beim Absterben von Bakterien auftreten, konnen zwar zundchst auch Diffe-
rential-Differenzen-Gleichungen entstehen, aber jede solche Gleichung kann
man in beliebig guter Naherung durch ein Differential-Gleichunassystem er-
setzen. (Wenn man alle Vorgdnge, die zur Verzogerung fiihren, wirklich im
Detail modelliert, entstehen von vornherein nur Differentialgleichungen.)

Bei der Aufstellung der Differentialgleichungen ist es zweckmdBig, zwischen
Stoffen bzw. Organismen, die festsitzen (Benthosvariable) und solchen, die
mit der flieBenden Welle bewegt werden (Planktonvariable), zu unterscheiden.
(Allerdings ist diese Trennung nur ndherungsweise moglich, selbst wenn man
von der Problematik des Beaqriffs "flieBende Welle" absieht; denn bei den
schwereren suspendierten Partikeln, die nahe der FluBsohle langsam mitaqe-
schieppt werden, ist eine eindeutige Zuordnung unmdglich.) Benthosvariable
andern sich ausschlieBlich durch Abbau- bzw. Syntheseprozesse, wobei der
Ubergang ins Plankton (z.B. AbreiBen) als Abbau und die Sedimentation als
Synthese aufzufassen ist. Demgegeniiber werden Konzentrationsanderungen im

1

kommenden Transportvorgange sind einmal das TalabflieBen des Wassers,
auBerdem die Vermischung in allen drei Dimensionen durch Turbulenz und
Diffusion. Der Strom 3;, definiert als Masse an Schmutz, Bakterien usw.

(k kennzeichnet, um welche Variable es sich handelt.), die pro Zeiteinheit
durch die Einheitsfldche senkrecht zur Stromrichtung tritt, setzt sich also
aus einem FlieBanteil EZF und einem Turbulenz- und Diffusionsanteil EEV

Zusammen:

Der FlieBanteil ist

- -

(3.2) ij =Cet Vs

wobei C die Konzentration und Vv den Geschwindigkeitsvektor bedeutet. Fiir den
Turbulenz- und Diffusionsanteil 1dBt sich naherungsweise der einheitliche An-

satz




- 16 -

machen, der besaqt, daB der Strom dem Konzentrationsgefille proportional ist.
Dabei bedeutet grden‘ﬂab1aooerat0r(éi /Sz gz)[)1st im einfachsten Fall

eine Konstante, im-allaemeinen jedoch ein Tensor 2-ter Stufe, wobei dann das
Produkt auf der rechten Seite von G1. (3.3) als verjiinates Tensorprodukt zu
verstehen ist. ((3.3) ist der klassische Diffusionsansatz. Die eiaentliche
Diffusion spielt aber in Fliissen kaum eine Rolle, wesweden D nicht den Index

k trdat. Von der Moalichkeit, die turbulente Durchmischuna mit dem Diffusions-
ansatz zu beschreiben, wird auch beim Stofftransport in der Atmosnhare Ge~

Mmmhqmmmt,szB /8 8&')

Aufarund des Massenerhaltunassatzes

(3.4) = -V g

3 0 o - e o - . . ae Tal » - -
und der Beziehuna Vv= 0 fiir inkompressible Fliissigkeiten eraeben sich also

fiir die Pianktonvariabien'ck Gleichungen der Art (s.a. /77/)

i~ — —
OCk .7 Veg = V { DV

at k =

—~
(9]
.
[8]]

—

V Ck ).f {cy

Dabei sind durch die Funktionen fk die Abbau- und Synthesevorainge erfaft,
C1s s ....'cN ist die Gesamtheit der Modellvariablen einschlieBlich der
Benthosvariablen. Derartig komplizierte Gleichunagen sind Jedoch fiir konkrete
Rechnunaen kaum verwendbar. In vielen Fillen geniigen aber auch die fleichun-’
gen; die man aus (3.5) durch Mittelwertbildunq iiber den F]u%auerschn1tt 0

erhdalt. Unter der Annahme

(3.6) V Ve = S

ergibt diese Mittelwertbildung, die durch den fJuerstrich agekennzeichnet wird,

0c — Ock _ Ojuvx .+
. + = +f,(cq ,Co,.....CNy. %X Y. 2, 1),

denn wegen des fhauBschen Satzes ist

" f, 9 - 3 . S
(3-8) c{/( By Ky * 3z Jkvz ) dydz ~hf Jiyn d5 = 0.
Ra
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Dabei kennzeichnen die Indizes x, y, z, n die Komponente des Vektors 3;9 in
den Koordinatenrichtungen bzw. in der Normalrichtung von RQ’ dem Rand von Q,
dessen Linienelement ds genannt wurde. Unter der weiteren vereinfachenden
Annahme j,.\s, =Dy Ix Ck erhdlt man die Gleichung

dck — Ock -D aZE@ —
ox X

ax2

(3.9)

deren Transportterm sich z.B. auch in /82/ wiederfindet. (Ahnlich kdnnte man
Gleichung (3.5). so vereinfachen, daB die Diffusion in x- und z-Richtung her-
ausfdllt. Auch dafiir gibt es Analoga in der Meteorologie /88/. S.a. /74/.)

Die Gleichung (3.9) ist nur dann einfacher zu handhaben als Gleichung (3.5),

wenn man
(3.10) T (eq, ooy, XYz t) = fL ey cp, oy, X, t)
annehmen kann. Diese Annahme ist qut erfiillt, wenn die Quervermischung we-

‘sentlich schneller als Abbau und Synthese vor sich geht. Mitunter ist auc
der Bau der Funktionen fk so, daB Annahme (3.10) in guter Ndherung erfillt

o~ g

ist (s. a. Abschn. 4.3).

' . 9%ty N , s
0ft kann man auch die durch Dy ] gegebene Langsvermischung vernachlidssigen.
Dann ergibt sich die Gleichung

dc, — g - = -
a:k + Vy Sk - fie (€9 .¢o, ... cN, Xt

(3.11)

AusschlieBlich durch diesen einfachen Ansatz werden im folgenden die Plank-
tonvariablen beriicksichtigt. Er beschreibt die Vorginge exakt, wenn bzal.

y und z véllige Homogenitdt im FluB herrscht und keine Langsvermischung auf-
tritt. ‘ ‘

Wenn man entsprechend Gleichung (3.11) auch bei den Benthosvariablen nur
die Mittelwerte Uber den FluBquerschnitt betrachtet, so ergeben sich in
guter N3herung Gleichungen der Gestalt

. o 0c; —_ - _
(3.12) 56%1 = f; (cp.c, ... cN L X t).
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Die "odellaleichungen fiir die Selbstreiniqungsvorganage in Flissen sind also
gekoppelte, partielle Differentialaleichungen erster Ordnung. Thre Losunqen
sind eindeutig bestimmt, wenn die Werte samtlicher E% zum Zeitpunkt t = 0
fir alle x und fiir alle t bei x = 0 bekannt sind, was anschaulich unmittel-
bar einleuchtet. Im folaenden wird, wenn keine Verwechselunasqefahr besteht,

¢ statt E} ceschrieben.

sei einem FluB, in dem die Benthosvariablen fiir die Selbsreiniquna unerheb-
lich sind, ist das Modell, das dann nur aus Gléichunaen der fGestalt (3.11)
besteht, dem folgenden System gewdhnlicher Differentialqleichunqgen dauiva- -

lent /20/:

(3.13) f%%¥ =flecrp,co 0 enst)

Dies 1dBt sich anschaulich ebenfalls leicht einsehen, wenn man t' als FlieR-
zeit interpretiert: In einem benthosfreien FluB sind (unter den oben anne-
gebenen “vereinfachenden Annahmen) die Konzentrationen an einer bestimmten’
Stelle x, durch' die Konzentrationen an irgendeiner anderen Stelle X5 und

die F11eﬁze1t zwischen beiden Stellen eindeutiqg bestimmt. Die Gle1chunqen
(3.13) beschreiben die Selbstreiniqunasdvnamik im benthosfreien FluR so,

wie sie ein Beobachter sieht, der sich mit der flieBenden Welle bewent. (Man
erhdlt sie librigens. auch, indem man die-stationiren Losunaen von (3.11)
sucht, d.h. EZEK-::O setzt.) Fiir die FlieBzeit t' wird im folnenden der

ot
Einfachheit halher auch das Symbol t benutzt.

Die Modellqleichunagen (3.11), (3.12) und (3.13) lassen sich (weaen der Nicht-
linearitdt der fk) i.a. nur-numerisch losen. Bei Systemen der Gestalt (3.13)
wird im folaenden immer das Runoe-Kutta-Yerfahren /97/ als Losunasmethode
benutzt, bei den Modellen der Gestalt (3.11), (3.12). die im Rahmen dieser
Arbeit nicht behandelt werden, hat sich das einfache Differenzenverfahren

/1/ als durchaus brauchbar erwiesen.

3.2. Modellidentifizierung mittels Quasilinearisieruna

Die Funktionen fk in den Gleichungen (3.11), (3.12) und (3.13) enthalten
zahlreiche Parameter, deren Zahlenwert man‘bestimmt haben muf, bevor man mit
dem Mode1l praktische Probleme angehen kann. Ihre Anzahl sei M. Solche Para-
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meter sind beispielsweise die (substratabhdngige) maximale Bakterienwachs-
tumsgeschwindigkeit, die Geschwindigkeit, mit der sich die Bakterienmasse
infolge endogener Atmung verringert oder die physikalische Beliiftungsrate
(s. Abschn. 4.). Ihre Bestimmung bezeichnet man als Modellidentifizierunqg.

Man kann diese Parameterii.a.vnicht einzeln messen, ohne gleichzeitig die Be-
dingungen, die fiir den Parameterwert relevant sind, wesentlich zu dndern. So
konnte man zwar z;B. die Intensitdt der endogenen Atmung separat messen, in-
dem man die.Bakterien von der Substratldsung trennt und sie in einem néhr-
stofffreien Medium beobachtet, es ist jedoch sehr fraglich, ob der so gefun-
dene Pafaméterwert auch fir die Bakterien in ihrem urspriinglichen Milieu

gilt /37/. |

Es ist daher wﬁnschehswert, die Paramefer aus MeBwerten zu bestimmen, die un-
ter weitaehend natiirlichen Bedingungen gewonnen wurden und in denen sich dem-
entsprechend die Einflisse aller Parameter iberlagern. Dieses Problem stellt
ein a]]gemeihes, nichtlineares Randwertproblem dar (s.u.), das man mit der
Methode der Quasilinearisierung /8/ 1dsen kann. (Wegen weiterer LOsungsmiq-
Tichkeiten s. /89/. ) Diese Methode soll im folgenden kurz fiir Modelle der
Gestalt (3.13) beschrieben werden. Die Ubertragung auf partielle Differen-

A WA . .LU,

tialgleichungen ist nicht schwierig, aber im Rahmen dieser Arbeit nicht er-

(')

forderlich.

Um eine moglichst Uberéichtliche Schreibweise zu erreichen, werden zunachst
die M Parameter (die in (3.13) noch nicht aufgefihrt sind) als zusitzliche
Variable aufgefaBt, indem zu den urspriinglichen Differentialgleichungen noch
M Gleichungen der Gestalt

hinzugefﬁgf werden. Genauso wird; falls in den Funktionen fk die Zeit t ex-
plizit auftritt, eine weitere abhangige Variable CNeMel = t eingefiihrt und
das System um die Gleichung

dCNM _ 4

1
at

erweitert. Nach Zusammenfassung aller abhdngigen Variablen zu einem Vektor <
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148t sich das System (3.13) in der Form

dé" T =
CRUNEES

el

schreiben, wobei f, wie ?; ein N+Mtl-dimensionaler Vektor ist. Das Problem

der Parameterbestimmuna 188t sich jetzt als Randwertproblem formulieren: An
verschiedenen Stellen tkj sind die Werte ijreiniqer Yariablen Cr des Systems
(3.14) vorgegeben. Die Anzahl der MeBwerte fiir Cy sei Jk. fiesucht sind die
Anfanqgswerte aller abhdnaigen Variabien. Sind mehr Werte als unbedinagt not-
wendig vorgegeben (d.h. i.a. mehr als H+M+1), so sollen die Anfanaswerte so
bestimmt werden, da® die Abweichunasquadratsumme minimal wird. In dieser
Formulierung besteht kein Unterschied mehr zwischen den urspriinglichen Variahlen
und den Parametern, d.h. unter den vorgeagebenen Werten ij konnen auch Schitz-

werte fiir gewisse Parameter sein.

Die “ethode der Quasilinearisieruna besteht darin, ausgehend von einer
Naherungs1osuna E; iterativ Ndherunasldsunaen E; fiir € aus dem linearen
Differentialaleichunassvstem '

—

(3.15) ‘2‘1” =T (E )+ I Cy 1) (T -Chq)
zu berechnen. Dabei bedeutet J(E;) die Jacobi-Matrix des Systems (3.14):
3f1(c1) 9f1(Cj)  _Bf (<)
N 9ci,1 9ci, 2 0Ci, N+M+1
(3.16) 3(c;) = : . : .
0f NeMat (€3 ) OfN+M+1 (Ci )
oci 0Ci N+M+1 /

hierbei wurde die k-te Komponente von ?: mit Ci k bezeichnet. Die L8suna 3;
. _

von (3.15) 14Rt sich, da es sich um ein lineares System handelt, relativ
leicht so bestimmen, daR die Abweichunasquadratsumme minimal wird: Es ist
ja |

<

(3.17) Th (1) = X (1) - (0) « ppy (1),

wobei Xn die Matrix-Losuna des Systems

(3.18) Sz 3(T, ) Xy mit X, (0) =1
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(I ist die Einheitsmatrix) und'E; den LO@sunasvektor des Systems (3.15), der
die Anfanqsbedingunqen'ﬁ; (0)=0 erfiillt. bedeutet. (In (3.17) ist die all-
gemaine Losuna von (3.15) als Summe aus einer speziellen Ldsuna und der all-
gemeinen Losung des zugehdrigen homoaenen Systems (3.18) daraestellt.) Setzt
man den Ausdruck (3.17) in die Minimierungsbedinqunaen

3 N+M+1  Jk
(3.19) E_C: (kZ£1 % (Cn,k(tk’j) —Xk,j)z ):O, i:1,2,.....N+M+1 ;

ein, so erhdlt man ein Tineares Gleichunassystem fiir die Cn.i(o)’ das man
nach einem der bekannten Verfahren /97/ (s. Anhang B) 16sen kann. (Falls
das Randwertproblem nicht Uberbestimmt ist, erhdlt man das lineare Glei-
chungssystem durch Einsetzen von (3.17) in die Randbedingunaen.)

Ob die Folge der so bestimmten'E;(t) fir ein vorliegendes Randwertproblem
tiberhaupt konvergiert, 148t sich i.a. nicht im vorhinein, sondern erst durch
die numerische Rechnuna entscheiden, Das Gleiche aqilt fiir die Frage, wie
empfindlich die Losung auf Anderungen in den Randwerten reagiert. Damit wird
die‘%ethode der Juasiiinearisierung zu einem wichtigen Instrument bei der
Versuchsplanung /9/: Durch Simulation verschiedener Randwertaufgaben kann man
feststellen, welche GriofRen an welchen Stellen wie genau agemessen werden miis-
sen, damit sich die Parameter eines Modells bestimmen lassen. Neben der Kon-
verqenz des Verfahrens ist dabei der Vertrauensbereich fiir €(0) ein wichti-
ges Kriterium: Wenn man fiir sehr unterschiedliche €(0) anndhernd gleiche Ab-
weichungsquadratsummen erhdlt, wird man scharfere Randbedinqunaen fordern

miissen.

Die Abweichungen o k(tkj)-xki kann man entsprechend der MeRungenauigkeit
der ij mit verschiedenen Gew?chten qkj belegen, so daB die Minimierunashe-

dinaung

a N+M+1 Jk
(3.20) (>
k J

0cnh,i k=1 j=

1

Tautet. Von dieser Moalichkeit wird man z.B. Gebrauch machen, wenn die Variabh-
len, fur die MeRwerte gegeben sind, sehr unterschiedliche Wertebereiche haben,
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der MeBRfehler relativ zur GroRe des Wertebereiches aber bei allen etwa agleich

ist. Dann konnte man etwa
(3.21) 9 = (Max{ X1 j=12 . 3y} )~ 1

setzen. (Diese Wichtuna kann man natlirlich auch implizit durch aeeignete Variab-
lentransformation am Svstem (3.14) anbrinagen. Sie wird im folqenden immer an-
aebracht, wenn nichts anderes vermerkt ist.)

Bei der Berechnung von'E;(t) aus Gleichuna (3.15) muB die vorheraehende Nihe-
runq'E;_l(t) iber den ganzen t-Bereich bekannt sein. Dies kann dadurch er-
reicht werden, dafR man'E;_l(t) bei seiner Berechnung als hinreichend dichte
Hertetabelle speichert, was jedoch bei groBeren Systemen sehr aufwendiaq ist.
Man kann aber auch bei jedem Iterationsschritt alle ?;, i=20,1, .. n-1,
simultan mit’E; neu berechnen. Dieses Verfahren wurde bei der Lésunqg der
Randwertaufagaben der folaenden Abschnitte angewandt.

Wenn die Losunag des Systems (3.18) Komponenten sehr unterschiedlicher
GroRenordnungen hat, gerdt man bei der Bestimmung der'E;(O) tiber (3.19)

u.U. in numerische Schwierigkeiten, Man kann sie durch geeignete andere

Anfangswerte von Xn beheben (s. /8/). In den Fdllen, die in den folaenden
Abschnitten behandelt werden, trat dieses Problem jedoch nicht auf.

Nur am Rande sei noch erwdhnt, daB man fUr'Eg_l(t) in (3.15) auch die LOsung
des Systems (3.14) setzen kann, die man mit dem Anfanqsvektor'E;_l(O) erhalt.
Dieses Verfahren scheint ein dhnliches Konvergenzverhalten wie das oben qe-
schilderte zu haben, es wurde jedoch nicht weiter untersucht.

4. "athematische Modelle der Selbstreiniaung

4,.1. Modelle zu einiaen einfachen Laborsystemen

Fiir die Aufstellung eines mathematischen Modells der Selbstreiniquna aufarund
von "efBwerten sind nun noch die Funktionen fi(cl’ cev Cps t) in (3.11) und
(3.12) bzw. in (3.13) zu spezifizieren. In der Gestalt dieser Funktionen
spiegeln sich die in Abschnitt 2. qualitativ beschriebenen Voragdinge wieder.



Ob man dabei jeweils die addquate Beschreibung gewdhlt hat, 148t sich am
besten an einfachen Laborsystemen kontrollieren, in denen der zur Diskus-
sion stehende Mechanismus weitgehend isoliert auftritt. Daher werden im
folgenden zundchst einige Modelle fiir einfache Laborsysteme diskutiert. An
ihnen 1dBt sich auch das Verfahren der Quasilinearisierung testen.

Das einfachste Selbstreinigungssystem besteht aus einer homogenen Bakterien-
population in einer stidndig gut durchmischten waBrigen Ldosung, die ein ein-

ziges energielieferndes Substrat sowie die fiir das Bakterienwachstum erfor-

derlichen anorganischen Stoffe enthdlt. Das zugehOrige Modell ist ein Diffe-
rentialgleichungssystem der Gestalt (3.13) fiir die drei Variablen Substrat-

konzentration N, Bakterienkonzentration B und Sauerstoffkonzentration O:

dS ail S
.1 = -
(4 ) dt G‘|2+S
dB ‘ a1 S
.2 —_ = it 1 -
(%.2) gt =92 a5 00228
do (A o S . _
(4.3) —a—t- = Cl31 \Ug -U) -032 ::21-8 —0330225

Die LI sind dabei Parameter, OS bedeutet die Sauerstoffsdttigungskonzentra-
tion. Die rechte Seite der Gleichung (4.1) ist der aus der Enzymkinetik be-
kannte Michaelis-Menten-Ausdruck /63, 92/: Er folgt fiir eine einzelne enzym-
katalysierte Reaktion sofort aus dem Massenwirkungsgesetz unter der Voraus-
setzung, daB der Enzym-Substrat-Komplex sehr langsam in Folaeprodukte und
Enzym zerfdllt. Dabei erscheint statt der Bakteriendichte zundchst die Enzym-
konzentration. Bei Ketten enzymkatalysierter Reaktionen ergibt sich unter ge-
wissen Voraussetzungen derselbe Ausdruck fiir die Geschwindigkeit, mit der das
Ausgangssubstrat abgebaut wird; die Reaktionsparameter und die Enzymkonzentra-
tion beziehen sich dabei auf die langsamste Teilreaktion der Kette /14, 92/.
Daraus ergibt sich Gleichung (4.1), wenn man noch annimmt, daB das Substrat
nur Uber einen einzigen Reaktionsweg abgebaut wird, und daB Enzymkonzentra-
tion und Bakterienkonzentration in einem festen Verhdltnis stehen.

Im folgenden wird der Michae]is-Menten-Ausdruck auch in Fdllen benutzt, in
denen die Voraussetzungen, die zu ihm fiihrten, nicht mit Sicherheit erfillt
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sind. Er stellt dann lediglich eine zweiparametrige Ndherungsfunktion dar

flir einen Ausdruck, von dem man sicher nur weiB, daB er bei kleinen Substrat-
konzentrationen sich wie S-B verhdlt (Zusammenstofwahrscheinlichkeit zwi-
schen Enzym- und Substratmolekiilen) und bei aroflen Substratkonzentrationen
proportional zu B und unabhdnaia von S ist (Maximalageschwindiagkeit fiir Stoff-

wechse]reaktionen).

Der erste Term auf der rechten Seite von Gleichung (4.2) ist aleichbedeutend
mit a21-%§, d.h. ihm lieat die Vorstellung zugrunde, daB das Verhdltnis der

abgebauten Substratmenae zur neu entstandenen Biomasse konstant ist /39, 66/.
Der zweite Term auf der rechten Seite der Gleichung (4.2) beriicksichtiagt die

Abnahme der Bakterienmasse durch endogene Atmung (s. Abschn. 2.1) /24/.

Die Gleichung (4.3) zdhl1t auf der rechten Seite die Yoragange auf, die sich
auf den Sauerstoffgehalt auswirken: Zundchst den physikalischen Sauerstoff-
eintrag durch Diffusion, der in quter Ndherung der Differenz zwischen Sauer-
stoffgehalt und Sauerstoffsdttiqungsaehalt proportional ist /33/, dann den
Sauerstoffverbrauch beim Substratabbau. der wieder proportional zu g% anae-
nommen wird, und schlieBlich den Sauerstoffverbrauch bei der endogenen At-
muna, der pro Bakterienmasseeinheit als konstant anaenommen wird /11/.

Voraussetzung fiir die Gleichunaen (4.1) - (4.3) ist, daB die Veranderunaen
des Sauerstoffgehalts nicht so stark sind, daB3 sie sich auf die Abbaukine-
tik auswirken. Dies schlieBt insbesondere das Auftreten anaerober Zustande

aus.

Das ndachstkomplexere Selbstreiniqungssystem entsteht, wenn man statt einer

homogenen eine heteroqene Bakterienpopulation benutzt. In vielen Fdllen be-
deutet dies praktisch tiberhaupt keine Komplizierung, weil das Substrat von

allen Bakterien in derselben Weise abgebaut wird (s. Abschn. 2.1). Man kann
dann ebenfalls das Modell (4.1) - (4.3) benutzen.

Ein solches System wurde in /34/ experimentell untersucht, wobei Glukose als
Substrat diente. Die Abb. 4.1 zeiqgt die MePBwerte fiir einen der Versuche.

aber durch die in Abb. 4.1 ausaewdhlten MeRpunkte hinreichend agenau beschrie-
ben wird.) AuRerdem zeigt sie als aestrichelte Kurve die Funktion N(t), die
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aus den Gleichungen (4.1) und (4.2) mit A5y = 0 sich ergab, wobei die iibri-
gen Parameter nach einer graphischen Methode aus den MeRwerten aewonnen wur-
den /33/. Fiir die Parameter werden in /34/ folaende Werte angegeben:

2y = 0.68) [mg Substr./ma Bakt./h] a, = 7.80 [mag Substr./ml]

a5, = 0.5 [ mg Bakt./ma Substr.]
AuBerdem werden Werte fiir 231 und a3, angegeben, woheil der erstere in einem
Leerversuch mit destilliertem Wasser ermittelt wurde:

a = 0.23 [n71] a5, = 0.273 [m 0,/mq Substr. ] .
Versucht man, aus den angegebenen MeRwerten mit der Methode der Quasilineari-
sierung (s. Abschn. 3.2.) alle Parameter des Modells (4.1) - (4.3) zu bestim-
men, so eraibt sich, wenn man nicht von einer sehr quten Ndherung c (t) aus-
ageht, u.U. ein Minimum fiir die Abweichungsquadratsumme bei uns1nn1aen Para-
meterwerten, beispielsweise neadativen Werten 3155 35 oder a5 D.h. wenn

man alle Parameter flr die Dptimierunq freildBt. reichen die aeaebenen MeR-

werte fiir eine eindeytige Ldsun
Wertie Tur eine eindeu |qe LUs

ig des Randwery
Die Schwierigkeit 1dB8t sich durch Erhdhung der Zahl der Mefwerte fiir S und

0 nicht umgehen, Wenn man jedoch den Parameter a31 bei dem in /34/ angeqgebe-
nen Wert 0.23 festhdlt, so konveraiert das Verfahren der Quas1]1near1s1eruna
fiir einen arofen Bereich von Ausganasndherunqgen geaen die folgenden Para-

meterwerte aik:

k 1 2 3
.i
0.48 2.3
0.79 0.14
023 0.25  0.10

Als MaReinheiten werden dabei, wie oben, mg/1 und h benutzt. Die Ausaangs-
werte flir die Parameter kdnnen sich von diesen optimalen Werten um mehr als

den Faktor 2 unterscheiden, ohne daB die Folage der ?; (s. 3.15) aeagen andere
Werte konvergiert. In der Abb. 4.1 sind die LOsungsfunktionen des Systems (4.1) -
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(4.3), die sich aus der Modellidentifizierung ergaben, als ausgezogene
Kurven gegeben. Man sieht, daB sie sich sehr qut den MeRwerten anpassen.

Auffillig ist das starke Absinken der Bakterienmassedichte nach dem Verbrauch der
Glukose, das sich mit endogener Atmung kaum erkldren 13Bt, zumal der Sauer-
stoffverbrauch dabei recht gering ist. Von diesem raschen Absinken wird auch

in /34/ berichtet, obwohl MeBwerte fiir die Bakteriendichte als Funktion der

Zeit nur fiir einen Versuch mitgeteilt werden. Es wird als Absterben der

Bakterien gedeutet, aber die gewdhlte Methode der Biomassebestimmung 138t

auch andere Deutungen zu.

Wenn man auBer 231 auch a33 fest vorgibt, so ergeben sich z.B. fiir 33 = 0.67
die folgenden Parameterwerte L mit dem Verfahren der Quasilinearisierung

k 1 2 3
;

0.474 2.3
0.51 0.013
0.23 0.26 0.67

W N =

Awmd e

und die Kurven in den Abbn. 4.2. Die Abweichungen gegeniiber den MeBwerten
liegen trotz der z.T. sehr unterschiedlichen Parameterwerte in derselben
GrofBenordnung wie in Abb. 4.1. D.h. die Parameterbestimmung aufgrund von S-
und 0-Messungen und des Anfangswertes von B ist recht unsicher, auch wenn
man as, festhalt. Entsbrethendes mu auch fiir die in /34/ angegebenen Para-
meterwerte gelten, denn fiir das Tetztgenannte Modell (mit 334 = 0.67) miiBten
sich wegen des kleinen a22-Wertes ungefdhr dieselben Parameter ergeben wie
in /34/, wo a5, = 0 gesetzt wurde. Die Unsicherheiten der in /34/ angegebe-
nen Parameter (insbesondere von k™ = 311851 und K =»a12) sind also sicher
wesentlich groBer als die Schwankungsbreite der angegebenen 11 Versuchser-
gebnisse. (Bei einem anderen der in /34/ beschriebenen Versuche zeigte sich
allerdings eine bessere Ubereinstimmung der Parameterwerte).
Fiir eine zuverldssigere Modellidentifizierung miiBte man auch Mefwerte fiir
die Bakteriendichte als Funktion der Zeit verwenden. Wenn diese MeRwerte
nach dem Verbrauch der Glukose tatsdchlich so stark absinken, wie in /34/
berichtet, ist das fodell (4.1) - (4.3) wohl nicht adiquat, denn es ist un-
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wahrscheinlich, daB dann zu Versuchsbeginn der pro Zeiteinheit absterbende
Bakterienbruchteil genauso groB ist wie nach Verbrauch der Glukose. Es wi-
ren dann noch die Ursachen des Absterbens zu untersuchen und in das Modell
einzubauen. Nahrungsmangel kommt als Ursache eines so raschen Absterbens
kaum infrage /84/, obwohl ein Modell, in das versuchsweise dieser Vorgang
eingebaut wurde, das Laborsystem ebenfalls sehr qut simulierte und sogar
das in /34/ als wahrscheinlich bezeichnete erneute Bakteriumwachstum lie-

ferte.

Die nachsthohere Komplexitdtsstufe fiir ein Selbstreinigungssystem wird durch
Hinzugabe eines weiteren Substrats oder durch Hinzugabe von Bakterienfressern

erreicht.

Wenn ein weiteres Substrat eingefiihrt wird, das ebenfalls von allen Bakte-
rien der heterogenen Population in gleicher Weise abgebaut werden mbge, so
gibt es filir die Abbaukinetik je nach Substratkombination verschiedene Mtg-
lichkeiten: Es konnte sein, .daB beide Substrate unabhdngig voneinander ent-
sprechend der Michaelis-Menten-Kinetik abgebaut werden. Dieses
wird tatsdchlich hdaufig beobachtet /92/, besonders wenn die Abbauwege vo1-

1ig verschieden sind, aiso z.B. bei einer Substratkombination Kohlehydrat-
EiweiB. Das entsprechende Modell erhdlt man aus den Gleichungen (4.1) - (4.3)
einfach, indem man fiir das zweite Substrat eine Gleichung der Gestalt (4.1)
einfilhrt und in den Gleichungen (4.2) und (4.3) die entsprechenden Terme hinzu-

fliat.

In anderen Fallen behindern sich die Substrate gegenseitiq, wobei, wie in
Abschn. 2.1. beschrieben, zwei Mechanismen moglich sind: die kompetitive und
die allosterische Hemmung. Analog dem Michaelis-Menten-Ausdruck fiir die ein-
fache enzymatische Reaktion kann man auch fiir diese gehemmten Reaktionen
leicht Ausdriicke éb?eiten, die die Reaktionskinetik beschreiben /63/. Fiir
die kompetitiv gehemmte Reaktion erhdlt man den Ausdruck

dS _ ai S

—d_t—_ 02+S+CI3I E'

(4.4)

wahrend fiir die allosterisch gehemmte Reaktion der Ausdruck

(4.5) as a1S
dt (ap+S) (1+ag)
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gilt; in beiden Fdllen bedeutet E die Enzvmkonzentration und I die Konzen-
tration des Inhibitors, der hier ein anderes Substrat oder eines von dessen
Abbauprodukten ist. Der Ausdruck (4.5) gilt allerdinas nur unter der Vor-
aussetzuna, daR die Affinitdt des Enzyms zum Inhibitor aenauso aroB ist wie
zum Substrat. (Wegen des allagemeineren Ausdrucks s. /63/.) Die Formeln (4.4)
und (4.5) lassen sich, wie der Michaelis-Menten-Ausdruck, auch auf Ketten
enzymkatalvsierter Reaktionen und damit auf den bakteriellen Abbau eines
Substrats anwenden /14, 40, 41, 92/.

Ein Laborsystem, in dem der Abbau eines Substrats durch ein anderes gehemmt
wird, wurde in /36/ untersucht. Die Substrate waren Sorbit und Glukose. Bei
alukoseakklimatisierten Bakterien zeigte sich, daB Sorbit erst dann abgebaut
wird, wenn die Glukose weitaehend verschwunden ist. Die Abb. 4.3 zeiqt die
Ergebnisse eines solchen Versuchs. GlukosemeRwerte werden in /36/ auch fiir
t>5 h anaegeben - sie liegen um 10 ma/1-, es ist jedoch sehr wahrscheinlich,
daf diese nicht von der Glukose, sondern von einem Stoffwechselprodukt her-
rilhren; denn auch in dem Parallelversuch mit sorbitfreiem Medium blieben die
"GlukosemeBwerte” bei aroBen t-Werten immer Uber 30 ma/1. (Die

mung wurde mit dem Anthrontest /68/ durchaefiihrt.)

Fale BN TN
i

ukosehbestim-

Fiir die modelImdfRiae Beschreibunag dieses Laborsvstems wurde eine allosterische
Hemmung angenommen. Das Modell hat daher die folgende Gestalt:

d$y af S

4.6 = -

( ) dt a2 +Sy

(4.7) dS2 _ _ a1S2 B
dt 7 (02721-52) ( 1+ q2351 )

| dB ds ds

(4.8) E - - 03 —&— - 432 —cTt—- - 0338

dv ds ds
(4.9) Ft— - - G[.'I F - 042 at + 043 0338.
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Es bedeutet S1 die Glukose —‘und 32 die Sorbitkonzentration, V ist die
Sauerstoffaufnahme. S1 und S2 werden (wie bei den Experimenten in /36/)
durch ihren chemischen Sauerstoffbedarf (COD) gemessen, wobei die MaB-
einheit mg/1 ist. Auch B und V0 haben die Einheit mg/1. Die biochemi-
schen Grundlagen des zur Diskussion stehenden Reaktionsverlaufs konnen
nicht als aufgekldrt gelten, so daB die Verwendung des kinetischen
Ausdrucks fir die allosterische Hemmung im Modell (4.6) - (4.9) nicht
zwingend ist. Immerhin diirfte feststehen, daB der Abbauweg des Sorbits
zundchst liber Dehydrogenisierung und Phosphorylierung zu Fructose-6-
Phosphat fiihrt /52, 72/. (Die Reihenfolge dieser zwei Reaktionsschritte
hangt von der Bakterienart ab. In den in /35/ und /36/ benutzten hetero-
genen Populationen diirften beide Méglichkeiten realisiert sein.) Fruc-
tose-6-Phosphat steht andererseits mit Glukose-6-Phosphat, dem ersten
Zwischenprodukt des Glukoseabbaus, in einem "schnellen" Gleichgewicht
/10/. Wegen dieser raschen Verschmelzung der Abbauwege von Glukose und
Sorbit ist die Zahl der moglichen Hemmungsmechanismen relativ gering.
(DaB es sich um eine Hemmung und nicht um eine Repression (s. Abschn.
2.1.) handelt, erkennt man daran, daB bei den glukoseadaptierten Popu-
lationen der Sorbitabbau nach dem Verbrauch der Glukose sofort sehr
stari reinen Sorbitmedium der Abbau nur langsam einsetzt,

- a= b o __. -
QLA N

ist, wahrend im
weil die entsprechenden Enzyme erst induziert werden.) Die einfachste
Erkldrung fur die im Modell (4.6) - (4.9) unterstellte Hemmungskinetik
wire, daB neben Glukose-6-Phosphat auch freie Glukose in die Zellen
eindringt und dort die sorbitabbauenden Enzyme allosterisch hemmt. Das
Ausbleiben der Hemmung bei "alten" sorbitadaptierten Populationen /36/
wdre dann die Folge einer gednderten Durchldssigkeit der Zellwand fir
freie G]ukose.’Genausogut kdnnte aber die Hemmung des Sorbitabbaus von
einem zu hohen Glukose- bzw. Fructose-6-Phosphat-Spiegel ausgehen. Beim
Sorbitabbau wédre dann einer der ersten beiden Reaktionsschritte ge-
schw1nd1gke1tsbest1mmend so daB dabei Glukose- und Fructose-6- Phosphat-

Spiegel gering bleiben /72/.

Wie bei dem vorangeaanaenen Beispiel ist es auch hier nicht moglich, alle
Parameter des Gleichungssystems (4.6) - (4.9) allein anhand von MeBwerten
flir die abhdngigen Variablen eindeutia zu bestimmen. Die Parameterbestimmung
ist aber moglich, wenn man flir die Parameter 3195 Ap5s 3535 833 und 3,3
Schatzwerte vorgibt, die dann im Rahmen der Modellidentifizieruna aenau wie
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die efwerte fir die abhdnainen Variablen behandelt werden (s. Abschn. 3.2).

Wenn man die folagenden Schdtzwerte bhenutzt

ay, = 5.9
25y = 10.9
2,5 = 1.0
33 = 0.1
3 = 0.35

und deren Gewicht (3.21) noch mit einem Faktor 0.02 versieht. so erqgeben
sich mit der Juasilinearisierungstechnik die Kurven in Abb. 4.3 sowie die

folgenden Parameterwerte LI

k 1 2 3
;
1 0.557 5.47
2 0.260 9.40 1.04
3 0.515 0.631 0.0968
4 0.194 0.290 0.367 ;

Die anaeaebenen Schidtzwerte wurden, soweit sie die endoaene Atmung betreffen,
den in /36/ beschriebenen Veraleichsmessunanen mit sorbitfreiem “Medium entnom-
men. (Bei diesen “lessunnen wurde die Abnahme der Biomasse nach dem flukose-
verbrauch verfolat.) Die iibrinen Schitzwerte basieren auf der durch viele

tinzeleraebnisse best%tiqten Annahme, daR sie in der GrbBenordnuﬁq ma/1 lie-
gen (s. z.B. /10/). Der oben erwdhnte Faktor von 0.02 am fewicht dieser

Schitzwerte wurde weaen deren relativ groRer Unsicherheit eingefiihrt. "an
sieht, daR das “odell (4.6) - (4.9) die MeRwerte recht aut reproduziert.
Allerdings ist auch hier die Empfindlichkeit der Fehlerquadratsumme ageqen
Anderunaen einiger Parameter ziemlich aerina; dies ailt besonders fiir a53-
(Ein Indiz fiir diese geringe Empfindlichkeit ist bereits die Tatsache, dafB
die voraeaebenen Parameterschdtzwerte trotz ihres aerinaen Gewichts bei der

‘lodellidentifizieruna nur wenig verandert werden.)
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Bei der Parameterbestimmuna aufarund der in /38/ aeaebenen MeRwerte wurde
vorausaesetzt, da® die Konzentration der suspendierten Feststoffe aleich

der Konzentration der aktiven Biomasse ist, d.h., daR der Anteil der abae-
storbenen Bakterien an der Suspension nicht nennenswert ist. Uber AusmaB,
Ursachen und Kinetik des Absterbens von Bakterien scheint noch wenia bekannt
zu sein. In der Literatur finden sich, je nach den Versuchsbedinaunaen, fiir
das Verhdltnis suspendierte Feststoffe zu aktiver Biomasse Werte, die nahe
bei 1 lieaen, ebenso wie sehr viel qroRere Werte /11, 25, 37, 84/. Der klei-
ne wWert von 2,3 18Rt immerhin vermuten, daB die Abnahme der suspendierten
Feststoffe nicht nur durch endogene Atmuna, sondern auch durch Lysis erfolnt,
so dafl der Anteil der toten Biomasse vielleicht doch betrichtlich iist.

Erweitert man das durch die Gleichunaen (4.1) - (4.3) aeaebene System nicht
um ein weiteres Substrat, sondern um bakterienfressende Protozoen, so erhilt

‘man als “odellqleichunaen

(4.10) aS .. ans g
gt U']'Z +O
dB . dS a22 B .
(411) 'a"t— = - a7 at 0231"8 P GZLB
dpP a2 B
4.12 _— k< S =
( ) at a3y a3+ B a3y P
4 1Ay dO _ pm oay —=dS - sa22B 4 o -
(4.195) a—- = G[,‘[\US “U)_Gl‘z—d—t_—al‘3 WV—GALOZAU—G[’S Cl3zl",

‘wobei P die Konzentration der Protozoenmasse bedeutet; denn die Populations-
dynamik der Protozoen 138t sich in quter Ndherunn aenauso beschreiben wie
die der Bakterien /21, 22, 23/. Dieses Modell wurde jedoch noch nicht an
MeBwerten fir ein solches Selbstreiniqungssvstem getestet:. Es kidmen dafiir
(und fiir noch komplexere Modelle) z.B. die in /12, 13, 51, 70, 85/ mitae-
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teilten Versuchsergebnisse infrage. Es widre ferner wiinschenswert, Modelle
fiir die Hemmung der Selbstreiniqung durch toxische Stoffe an einfachen
Laborsystemen zu testen. Die wesentlichen kinetischen Ausdriicke fiir diese
Modelle diirften, je nach Hemmungsmechanismus, die Gleichungen (4.4) bzw.
(4.5) sein /40, 41/.

4.2. Modell fiir benthosfreie Flisse

Modelle fiir Flusse wérden besonders einfach, wenn man die benthischen Variab-
len vernachlassigen kann, denn dann sind die Modé!!g1eichunqen gewshnliche
Difféfentia]q]eichunqen (s. Gleichung (3.13)). Wie in Abschn. 3.1. erldutert,
bedeutet hierbei das Benthos die Gesamtheit def FluRorganismen und -inhalts-
stoffe, die ortsfest sind. In diesem Sinne benthosfrei sind Flisse, die

rasch flieBen und bei denen das Verhiltnis FiuBbettfldche zu Wasservolumen
klein ist; auch die Beschaffenheit des FluBbetts spielt eine groRe Rolle.

Um eine benthische Variable ¢, vernachldssigen zu kdnnen, muB nicht unbe-
dingt C lberall sehr klein gegen die entsprechende Planktonvariable sein.
Wenn z.B. der Bakterienbewuchs des FluBbetts so dicht ist, daf die ¢ -Werte
(ck ist ein Mitteiwert Uber den FiuBquerschnitt, s. Abschn. 3.1.1) in der-
selben GroBenordnuna liegen wie die Konzentration der planktonischen Bakte-
rienmasse, kann man Cy u.U. trotzdem vernach]éssiqen; denn die WasserSChicht
unmittelbar iiber dem FluBbett wird, verglichen mit der Hauptwassermenge, nur
schwach bewegt, so daf der Stoffaustausch zwischen'den benthischen Bakterien
und dem freien Wasser relativ gering ist. Hinzu kommt, da® innerhalb groRe-
rer Bakterienkolonien die unteren Schichten noch einmal besonders schlecht
mit Ndhrstoffen versorgt werden /96/.

Bisher wurde das Selbstreinigungsgeschehen in benthosfreien Flissen meist

durch den Ansatz von Streeter und Phelps beschrieben (s. Abschn.l), in

einfach angenommen wird, daB der Sauerstoffbedarf fiir die bjoToqische

Oxidation (BSB)'eines eingeleiteten Abwassers, unabhdanaig von anderen Belastun-
gen, entsprechend einer Reaktion erster Ordnung abnimmt (s.a. G1. (4.3)):

s
dem

14) dBSB . _y, BsB
(4.14) at ki




(4.15) 2_?: kyp (Og -0) - ky BSB

Es ist klar, daR mit diesem sehr pauschalen Modell. in dem z.B. die Bakterien-
konzentration nicht vorkommt, die Selbstreiniauna nur unvollkommen beschrie-
ben werden kann. Abb. 4.4 zeiat dafiir ein Beisniel /32/: Obwohl k2 seperat
gemessen wurde und k1 fiir jeden der drei Selbstreinigungsabschnitte so be-
stimmt wurde, daR die Abweichunasquadratsumme minimal ist, stimmt die Ldsunaq
von (4.14) und (4.15) nur schlecht mit den Versuchserqebnissen iiberein. Wenn
das Modell die zur Parameterbeétimmung benutzten MeBwerte schon so ungenau
reproduziert, ist natﬁr]ich eine Extrapolation auf andere Verhdltnisse (z.B.
andere Temperatur) doppelt problematisch. Verschiedentlich ist versucht wor-
den, das Streeter-Phelps-Modell zu verbessern, indem der analytischen Ldsuna
von (4.14) und (4.15) empirische Korrekturglieder hinzugefiigt wurden (die z.T.
auch Benthdsvariab]e berlicksichtigen sollten) /73, 95/. Da hierbei aber der
dynamiéche Charakter der Se]bstreihigungsvorgénge nicht beriicksichtiaqt wurde,

ist es zweifelha

ft, ob mehr
Wihrend also einerseits das Streeter-Phelps-Modell zu pauschal ist, ist es

andererseits wegen der Vielzahl der eingeleiteten Substanzen i.a. unmdalich,
so wie im Falle des Modells (4.6) - (4.9) jede Substanz im Detail zu beriick-
sichtigen. Denn der Agqregationsgrad des Modells muB sich daran orientieren,
fiur welche GroRen man mit vertretbarem Aufwand MeBwerteya]s Grundlage der

Modellidentifizieruna erhalten kann.

Die organische Verschmutzung als Basis fiir das Wachstum der hetrotrophen
Bakterien 148t sich praktisch nur pauschal messen. Als MaBR kommen der Sauer-
stoffbedarf flir die vollstdndine chemische Oxidation der organischen Stoffe
(COD) oder der Gehalt an organisch gebundenem Kohlenstoff (T0C) infraae.
(Weaen der MeBverfahren s. /27, 64/. Die Messung des COD iiber den Kalium-
permanganatverbrauch kommt allerdings kaum infrage, da dabei nur ein ziem-
lich kleiner Anteil der organischen Substanz erfaBt wird /7/.) Der COD ist
als MaB fir die organische Verschmutzung bei der Behandlung stoff-
ldynamischer Probleme besser geeignet als der TOC, weil sich im COD

auch der stufenweise Abbau einer Substanz widerspieqelt, wdhrend der TOC
sich u.U. erst bei der letzten Oxidationsstufe @ndert. Daher wird im fol-
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genden mit "oraanischer Verschmutzung* immer deren COD gemeint sein. (Aller-
dinags verhalten sich COD und TOC im Verlaufe der Selbstreiniauna de facto

recht ghnlich /58/.)

Eventuell konnte neben dem COD auch der Anteil der biologisch liberhaupt
nicht abbaubaren organischen Substanzen mit traabarem Aufwand bestimmt wer-
den. Man miiBte dazu Wasserproben wihrend einer Zeit, die lanq geqen die
FlieRzeit ist, einem intensiven bakteriellen Abbau unterziehen und anschlie-
Bend den COD nochmals bestimmen. (Die herkOmmliche BSB-Messung /15/ liefert
nicht den COD der abbaubaren Substanz, da der COD der entstandenen Biomasse.
der ilber bioconotische Umschichtunaen nur Tangsam abnimmt /94/, nicht er-
falRt wird.) Allerdinas ist die im folaenden beschriebene Modellidentifizie-
rung auch mdalich, wenn man keine oder nur ungenaue Werte fiir den COD der
nicht abbaubaren Substanz zur Verfiigunq hat.

Auch bei der Bestimmuna der Bakterienmassendichte ist eine taxonomische
Differenzierung nicht tragbar, so daf fiir die Yodellidentifizerieruna nur
Mefwerte filir die Gesamtbakterienmasse zur Verfiiquna stehen. Wie in Abschnitt
2.1. erldutert, ist es jedoch keine schlechte Naherung, wenn man ein kollek-
tives Abbauverhalten der Bakterien unterstellt. Als Mefmethode kommen wohl
weder das direkte Auszahlen und -messen (weqen des Aufwandes) noch die Plat-
tenmethode /15/ (weaen der qroBen Fehler) infrage. Geeianet erscheinen die
Messuna iiber die ATP-Menge mit Luciferin und Luciferase oder dhnliche Metho-
den /43/. (Allerdinas hat sich agezeiqt, daB die ATP-Messung durch aewisse,
im Abwasser enthaltene Stoffe aestdort wird /59/.) Vielleicht lieRBe sich

auch die Bakterienmasse durch den Sauerstoff-Verbrauch bei Zugabe einer re-

lativ aqroBen Menge von Bakterienfressern bestimmen.

Wenn ein Teil der Schmutzstoffe in unageldster, suspendierter Form vorlieat,
wird bei der COD-Bestimmuna zwangsldufiq zundchst die lebende Biomasse mit
erfalt. Die COD-Werte sind also entspnrechend den Ergebnissen der Biomasse-

bestimmung zu korrigieren.

Die hOheren FreRkettenalieder wird man. sofern man sie iiberhaupt beriick-
[ U S

AR LaTTa .. -.._'.:r%-__-.. n A
HiId> U yruneren arupucil Zusammenitassen. A

ichtigen muB, ebenfa
kommt praktisch nur das Auszdhlen infrage. Hier soll als weiteres FrefRketten-
qlied nur noch die Gruppe der Protozoen in das Modell einbezogen werden, da,
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wie in Abschn. 2.2. erldutert, die hdheren Glieder wahrscheinlich keine groBe
Bedeutung haben. Ebenso werden die Phototrophen zundchst weggelassen, da

ihre planktonischen Formen in Fliissen keine groBe Rolle spielen (s. Abschn.
2.2, und Abschn. 4.3.)

Fiir die Modellidentifikation stehen schlieBlich noch MeBwerte fiir den Sauer-
stoffgehalt zur Verfligung, man kann sie auf verschiedene Weise relativ leicht

gewinnen /15, 27/.

Ein Modell, das anhand von MeBwerten fiir den COD, die Bakterienmassendichte,
die Protozoenmassendichte und den Sauerstoffgehalt aufgebaut werden soll,
kann nun durchaus mehr als die gemessenen Variablen enthalten. So wurde ja
auch bei der Identifizierung des Modells (4.1) - (4.3), das die Bakterien-
masse enthdlt, keine gemessene Bakterienkurve verwendet. (Es wurde nur der
Anfangswert von B benutzt. Man hdtte auch den nicht gebraucht, wenn man einen
unbekannten, konstanten Faktor an der Funktion B(t) inkauf genommen hitte.)
Wegen der i.a. sehr unterschiedlichen Abbaukinetik fiir dfe Schmutzstoffe wire
es winschenswert, in dem FluPBmodell zwischen schnell und langsam abbaubaren
Stoffen zu unterscheiden. Sie werden im folgenden als Nl(t) bzw. N2(t) bezeich-
e

Y t N<a HAN

s - n o< Ada Das akw
liITL:. WIT LUUTHICQOWTT LT o111

MePwer ind dann Mefwerte von N1+N2. Fiir die Beschreibung der Ab-
baukinetik von Ny bietet sich der Michaelis-Menten-Ausdruck (s. Abschn. 4.1.)
an. Fir die Abbaukinetik von N2 diirfte einer der Ausdriicke (4.4), (4.5) rea-
listischer sein, wobei N1 als Inhibitor wirkt; denn es ist bekannt, daB die
Enzyme, die den Abbau der schwer dissimilierbaren Stoffe einleiten, meist
erst gebildet werden, wenn die leicht abbaubaren Stoffe verbraucht sind /76/.
(Zum grofen Teil entstehen diese schwer abbaubaren Stoffe, z.B. die Humin-
sduren /42/, erst beim Abbau leicht abbaubarer Stoffe.) Fiir die Abbaukinetik
von N2 wird im folgenden der Ausdruck (4.4) gewdhlt, weil er den zur Modell-
identifizierung benutzten "Mefwerten" angemessener ist. In anderen Fdllen
mag der Ausdruck (4.5) besser sein; die im folgenden gemachten Aussagen fiir
das Modell gelten im wesentlichen auch dann. Auf jeden Fall sind die kine-
tischen Ausdriicke fiir die Hemmung hier nur als dreiparametrige Naherungs-
/funktionen aufzufassen, die die wesentlichen Eigenschaften der Kinetik wie-
dergeben: Bei kleinen N, ergibt sich fﬁrsz die Michaelis-Menten-Kinetik,

bei groBen N, wird der Abbau von N, blockiert. Der Unterschied zwischen

(4.4) und (4.5) besteht darin, daB im ersten Fall die maximale Abbauge-

schwindigkeit fiir Nz von N1 unabhdngig ist,’im zweiten Fall jedoch nicht.
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Die diskutierten Annahmen fiihren insgesamt flir den benthosfreien FluBR zu
dem Modell in Abb. 4.5, das anhand von MeRwerten fiir N1+N2, B, P und 0 zu
identifizieren ist.

Dabei wurde anaenommen, daB Wasserzufliisse wahrend der betrachteten F1ieR-
zeit die Konzentrationen im FluB nicht nennenswert andern. Andernfalls muR
man auf den rechten Seiten der Modellgleichungen die entsprechenden Quell-
terme addieren. Bei der Erhthuna des COD-Gehalts beispielsweise durch eine
einzelne Abwassereinleitung zur FlieBzeit to lauten diese fiir die ersten

beiden Gleichungen

(4.21) @ -z-6(t-ty) bzw
(4.22) (1-a)zd(t-tg),
wobei z die als bekannt vorausgesetzte COD-Konzentrationserhthuna und 6(teto)

die Impulsfunktion bedeutet. Der Parameter o gibt das Verhdltnis an, in dem

die eingeleiteten Schmutzstoffe auf N1 und N2 verteilt werden. Wenn man vie-

le Einleitungen auf einer ardfBeren FlieBstrecke als eine qleichmdBig verteilte,
kontinuierliche Quelle auffassen kann, benutzt man dieselben Quellterme mit
der Rechteckfunktion anstelle von s(t-to).

Einen vollistdndiaen Satz von Mefwerten fiir die o0.a. GroBen scheint es bisher
fiir einen artBeren FluRabschnitt nicht zu geben. Deshalb wurde, um die Brauch-
barkeit des Modells (4.16) - (4.20) zu testen und um die in Abschn. 3.2. an-
gesprochenen Fragen der Versuchsplanung zu kldren, ein FluB auf einem Com-
puter simuliert, der die erforderlichen MeRBwerte lieferte. Dieser simulierte
FluB wird in Anhang A im Detail besprochen. Er enthdlt 30 verschiedene
Schmutzstoffe, die alle eine andere Abbaukinetik zeigen (geqenseitige Hem-
mung entsprechend den Ausdriicken (4.4) und (4.5), rein additiver Abbau, Bil-
dung von Exoenzymen) sowie zwei Protozoenarten mit unterschiedlichem stoff-
wechseldynamischen Verhalten. Die kinetischen Parameter wurden von einem Zu-

fallszahlengenerator innerhalb realistischer Schwankunasbreiten erzeuqt. In

Abb. 4.6a sind die an diesem "FluB" gewonnen MeBwerte wiedergeqeben. Die
Werte filir die Gesamtverschmutzung wurden dabei bzal. des nicht abbaubaren
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Anteils korriagiert, indem die Verschmutzungswerte bei t = 145 h subtrahiert

wurden (s.o0.).

Die Parameter des Modells (4.16) - (4.20) lassen sich, wie nach Abschn. 4.1.
zu erwarten, nur dann eindeutig bestimmen, wenn man fiir einige Parameter
Schatzwerte vorgibt. Dies ist beispielsweise moglich, wenn man den Parame-
tern, die in den Gleichungen (4.16) - (4.20) mit einem Strich versehen sind,
die in der liberndchsten Tabelle stehenden Werte gibt und mit dem fGewicht
0.003-gO versieht, wobei % wieder das.Gewicht gemaB (3.21) ist. Die Kurven
in Abb. 4.6 a zeigen die Ldsuna des Modells (4.16) - (4.20) bei optimaler
Parameterwahl; die Parameterwerte s sind

\>\Ji\\ 1 2 3 4 5 6 7
1

1 4.12

2 5.41

3 0.543 19.5  0.0769 21.0  0.996 2.52  0.0479
4 0.179 8.21  0.0331

5 1.06  3.08 3.27  1.04 1.03 1.01

K 1 2 3 4 5 6 7
j

1 2.0

2 2.0

3 0.5 2.0 0.07 20.0 1.0 2.0 0.04
4 0.135 15.0 0.04

5 1.0 4.0 1.0 1.0 1.0 1.0

. 3 3 ) >
(Die gestrichelten Kurven zeigen die Ausgangsnaherung co(t) (s. Abschn. 3.2.).)
Man sieht, daB das einfache Modell die “MeBwerte” gqut reproduziert. Die Modell-
jdentifizierung ist in derselben Weise moglich, wenn die "MeBwerte" mit er-

heblichen Fehlern behaftet sind, Abb. 4.6 b zeigt dafiir ein Beispiel. Die L6-
sunasfunktionen sind gegeniiber Abb. 4.6 a nicht wesentlich gedndert, das qlei-
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che gilt fiir die Parameterwerte. Das PL/I-Rechenprogramm, das im Falle der
Abb. 4.6 b die Modellidentifizierung vornahm, findet sich in Anhana B zusam-

men mit einer Proarammbeschreibung.

Bei der Auswahl der Parameter, fiir die Schdtzwerte vorgegeben werden sollen,
ist zu fraaen, ob man fiir die betreffenden Parameter verniinftice Schitzwerte
zur Verfiiqung hat. So ist es beispielsweise glinstiger, fiir a7 einen SchAatz-
wert vorzugeben als fiir 3355 weil man weiR, daB asq in derselben GroéRenord-
nung, aber unterhalb der groften bekannten Bakterienwachstumsgeschwindiakeit
bei der betreffenden Temperatur liegt, wdhrend iiber a3, bei einem komplexen
Substratgemisch sehr wenia vorhergesagt werden kann. (Wenn man s, voradbe
und as; freilieRe, wire unter sonst gleichen Bedinaungen ebenfalls eine Mo-
dellidentifizierung moglich.) Ebenso kann man sicher die kinetischen Para-
meter fiir die Wechselwirkung zwischen Bakterien und Protozoen, die man in
Laborversuchen ermittelt hat, als Schdtzwerte in das Modell iibernehmen. Dem-
gegeniiber ist es wiinschenswert, den Parameter 2,3 volliq offen zu lassen,
weil mit dem Term a3 P gegebenenfalls die FreBtdtiqgkeit hdherer Nahrunas-
kettengiieder ndherungsweise beriicksichtiat werden soll. Die Parameter 3cq
und a3 kann man, obwohl das wiinschenswert ware (s.u. bzw. Abschn. 4.3.),
nicht frei lassen, ohne daR bei fehlerbehafteten MeRwerten wie in Abb. 4.6 b
u.U. mit unsinnigen Werten optimiert wird. Bei dem sehr kleinen Gewicht der
Parameterschdtzwerte (S.o.) ist die Vorgabe dieser Werte aber in keinem Fall
eine starke Einschrankuna. Insgesamt 18Rt sich also feststellen, daR sich
aufgrund von COD-, Bakterien-, Protozoen- und SuaerstoffmeBwerten das Modell
(4.16) - (4.20), in dem zwischen leicht und schwer abbaubaren Stoffen unter-
schieden wird, identifizieren 14B8t. (Dies qilt Ubrigens auch fiir den Fall,
daB der Anteil der nicht abbaubaren Substanz nicht eliminiert wird. Ledig-
Tich die Ubereinstimmuna mit den MeRBwerten ist dann weniqger aqut.)

Der Sinn eines Modells besteht nun nicht in der Reproduktion gemessener
Werte, sondern in der Prognose des Systemverhaltens unter Bedinaunaen, fiir
die noch keine Messunaen gemacht wurden. Die Abbn. 4.7 und 4.8 zeiaen zwei
Beispniele fiir die Ubertragbarkeit des Modells auf andere Verhdltnisse. Im
einen Fall wurden die Anfanaswerte gedndert, im anderen Fall wurde iiber die
Zeit, bis zu der MeBwerte bei der Modellidentifizierung benutzt wurden, hin-
aus extrapoliert. (Der zweite Fall 1dBt sich natiirlich auf den ersten zu-
rickfilhren.) In beiden Fdllen (mit recht unterschiedlicher Kinetik) ist die
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Ubereinstimmung des einfachen Modells (4.16) - (4.20) mit dem simulierten
FluB auch unter gednderten Bedingungen recht qut. Zahlreiche weitere nume-
rische Experimente dieser Art haben &dhnliche Ergebnisse geliefert. Allerdings
hdngt das MaB an Obereinstimmung sicher vom Bau des FluBmodells (in Anhang A.)
ab. Demgegeniiber diirften die oben formulierten Bedingqungen fiir die Durchfiihr-
barkeit der Modellidentifizierung von jeder realistischen Anderuna des simu-
lierten Flusses unberiihrt bleiben.

Man kann natiirlich auch mehrere MeBreihen, die am gleichen System unter un-
terschiedlichen Bedingungen gewonnen wurden (also z.B. die "MeBwerte" in

Abb. 4.7 a und b) fiir die Modellidentifizierung benutzen. Man muB dann ledig-
lich in dem System (3.14) die Gleichungen fiir die Variablen, die sich ge&n-
dert haben, entsprechend oft auffiihren. Die Unsicherheit der Parameterbe-
stimmung wird dadurch kleiner, u.U. kann man auch auf die Vorgabe von Para-
meterschatzwerten verzichten. Solche Fdlle wurden jedoch noch nicht durch-
gerechnet. Das Gleiche gilt fiir die Modellidentifizierung bei weiteren
Abwassereinleitung auf der untersuchten FlieBstrecke. (Die untersuchte Strek-
ke darf nicht zu kurz sein, weil sonst die Trennung der Schmutzstoffe in N,
und N2 zu unsicher wird.) Wenn man dabei viele Einleitungen mit unterschied-
Tichen a-Werten (s. (4.21) und (4.22)) einzein beriicksichtigen will, wird
eine eindeutige Mode]]idéntifikation anhand von MeRBwerten aus dem FluB un-
moglich sein. Dann muB man doch die Selbstreinigungsvorgdnge in einer
FluBwasserprobe beobachten und anhand der so gewonnenen Mefwerte die Para-
meter bestimmen. Diese kann man dann wieder als Schidtzwerte (u.U. mit hdhe-
rem Gewicht) in das Modellidentifizierungsverfahren mit den "in-situ"-MeB-

werten eingeben.

Zu diesem Vorgehen kann man auch greifen, wenn man die Geschwindigkeitskon-
stante a;, des physikalischen Sauerstoffeintrags bestimmen will, ohne daf
man einen Schdtzwert dafiir vorgibt. (Dies entspricht dem Vorgehen, das man
bisher oft bei der Bestimmung von k2 in Gleichung (4.15) praktiziert hat
/32/.) Gerade iiber die GroBe dieses Parameters besteht ja noch groBe Un-
sicherheit, insbesondere bei groRen Fliissen, die man im Labor nicht simu-

1ieren kann /71/.

Ein weiteres offenes Problem ist die Erweiterung des Modells um die Nitri-
fikation und die Bestimmung der Bedingungen, unter denen dann eine Modell-
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identifizierung moglich ist. Besonders interessant ist dabei die Frage, ob
man ohne MefBwerte flir die Nitrifikanten-Biomasse auskommt, wenn MeRwerte

fir NH,*, NO,”, N0~ und den orqanischen Stickstoff vorliegen.

4 > "2 3

Auch die Frage, wie eine Abbauhemmung durch toxische Stoffe zu erkennen und
zu beriicksichtigen ist, bleibt noch zu kldren (s. Abschn. 4.1.). In diesen
Fdllen wird sicher die Verwendung mehrerer MefRreihen fiir verschiedene Kon-
zentrationen (d.h. AbfluBmengen) notia sein (s.a. /55/).

AbschlieBend sei noch darauf hingewiesen, daR man die oben besprochene Auf-
teiluna der Gesamtverschmutzung in leicht und schwer abbaubare Stoffe auch
zur Charakterisierung der Abbaueigenschaften spezieller Abwdsser benutzen

konnte.

4.3. Modell fiir die Selbstreiniqung des Rheins zwischen Mannheim-
Ludwiashafen und der holla@ndischen Grenze '

Der Rhein mit seiner grofen Wasserfiihrung und seiner grofen FlieBgeschwin
( , eier FluB. Auch fiir ihn gilt die
in Abschn. 4.2. getroffene Feststellung, daB die bisher bekannt qewordenen
MeBwerte fiir eine Modellidentifizierung nicht ausreichen. Zwar 1lieqen sehr
viele MeBeraebnisse vor, meist wurden dabei aber Grofen gemessen, die iiber
die Selbstreinigungsvoraange nur sehr indirekt Auskunft geben. So sind bei-
spielsweise MeRwerte flir die zusdtzliche Zehrung /56/ weqgen der miglichen
Wechselwirkungen des zugesetzten Substrats mit bereits vorhandenen Substra-
ten sehr schwer zu deuten. Ahnliches gilt flir MeBwerte des biologischen
Saue}stoffbedarfs, schon allein weqen der Differenz zwischen FluBwasser- und
Versuchstemperatur. Die zahlreichen MeRfwerte flir den KMnO4 - bzw. K2 Cr2 07—
Verbrauch, die bisher gewonnen wurden, erfassen meist nur den COD der ge-
10sten Substanzen, die ersteren auch davon nur einen relativ kleinen Teil.
Ebenso sind die mit der Plattenmethode gewonnenen Keimzahlen als MaR fiir die
Bakterienmasse im FluR kaum qeeiqnet, wie schon ein Verqleich der mit ver-
schiedenen Ndhrmedien erhaltenen Keimzahlen zeiqgt /90/. Allenfalls lassen
sich aus dem Vergleich von Werten, die unter gleichen Bedingunaen qewonnen

wurden, gewisse Schliisse ziehen.
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Flir die Identifizierung eines Modells entsprechend den Gleichunaen (4.16) -
(4.20) miuBten, wie in Abschn. 4.2. erldutert, MeBreihen fiir N1+N2, B, P und
0 vorliegen, die in der flieBenden Welle gewonnen wurden und eine einiqer-
mafBen genaue Mittelwertbildung iiber den FluBauerschnitt zulassen. Ferner
miften fir die Abwassereinleitungen und sonstigen Zufliisse die angefiihrten
GroBen kurz vor der Einmindungsstelle bekannt sein. Gegebenenfalls sind
Parameterschatzwerte in Laborversuchen zu bestimmen (s. Abschn. 4.2.).

Vorab wdren einige gesonderte Untersuchungen zur Anwendbarkeit des Modells
(4.16) - (4.20) sinnvoll. So miiBte gekldrt werden, ob liber den Bakterien-
fressern stehende FreBkettenglieder eine wesentliche Rolle spielen; derar-
tige Wirkungen waren natiiriich am ehesten am Niederrhein zu beobachten. Auch
die Rolle der Bakterienfresser selbst ist noch zu verifizieren. Die Nitri-
fikation wdre wohi ebenfails einer genaueren Untersuchung wert, obwohl sie
wahrscheinlich im Rhein vernachldssigbar ist. Zwar erreicht die NH4+—Kon—
zentration Werte, bei denen eine vollstandige Oxidation den OZ-Geha]t deut-
lich beeinflussen wlirde /5, 57/; da die Nitrifikanten durch organische
Schmutzstoffe jedoch gehemmt werden /15/ und ohnehin langsam wachsen /38/,
diirfte es aber kaum zur Nitrifikation kommen. Bei der Erarbeitung eines Mo-
dells muB ferner damit gerechnet werden, daB die toxische Wirkung verschie-
dener Abwdsser gesondert beriicksichtigt werden muB (s. Abschn. 4.1.), oder
daB sich das Rechnen mit Mittelwerten lber den FluBquerschnitt (s. Abschn.
3.1.) als zu ungenau erweist. Die Voraussetzungen fiir das Rechnen mit Mit-
telwerten Uber den FluBquerschnitt sind allerdings giinstiger, als es ange-
sichts kilometerlanger Abwasserfahnen scheinen mag: Die Terme fiir das Bak-
terienwachstum in den Modellgleichungen werden ja fiir groBe Schmutzkonzen-
trationen konstant, d.h. sie sind in der Abwasserfahne u.U. kaum grioBer als
auBerhalb. (Im selben Sinne wirkt die Abbauhemmung durch toxische Substan-
zen, die mit zunehmender Verdiinnung nachldBft.)

Trotz der vielen fehlenden Mefwerte und der teilweise ungekldrten Voraus-
setzungen, wurde versucht, in Anlehnung an die Gleichungen (4.16) - (4.20)
und aufgrund des vorliegenden Datenmaterials ein Modell fiir die Selbstreini-
gungsvorgdnge im Rhein zwischen Mannheim und der holldndischen Grenze zu
formulieren. Ein solches Modell kann natiirlich noch keine quantitativen Aus-
sagen liefern, und eine auf ihm basierende Optimierung von Abwassereinlei-
tungen ware dementsprechend wenig sinnvoll. Es kann aber eine Diskussion
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tber Probleme des Gewdsserschutzes im Rheingebiet erleichtern, denn wesent-
liche qualitative Ziige der Selbstreiniqung wird es richtig widerspiegeln.
Insbesondere 18Rt sich an diesem Modell deutlich machen, welche Mdalichkei-
ten ein durch Mefwerte besser abgesichertes Modell bietet und in welchen
Punkten noch besonders eingehende Untersuchungen erforderlich sind.

Die Modellgleichungen, die im wesentlichen mit den Gleichungen (4.16) -
(4.20) (Abb. 4.5) Ubereinstimmen, sind in Abb. 4.9 wiedergeaeben. Neu aegen-
ber dem Modell (4.16) - (4.20) sind die Gleichuna (4.25) fiir die nicht ab-
baubaren Schmutzstoffe, die Terme fiir die Einleitungen (Abwasser oder Neben-
fliisse) in den ersten 3 Gleichunaen und der Term 367 in Gleichuna (4.28),

der den biologischen Sauerstoffeintraa ndherunasweise beriicksichtigt. Es

wird also anaenommen, daB die Zufliisse nur die Schmutzstoffkonzentration
dndern und daR der bioloqische Sauerstoffeintraa lanas der FlieBstrecke kon-
stant ist. Die erste Annahme miiBte bei den Nebenfliissen Neckar und Main,

die neben der Schmutzlast auch eine aroBe Bakterienmasse in den Rhein ein-
bringen, fiir ein quantitatives Modell sicher korrigiert werden, die zweite
Annahme ist weqeﬁ der Kieinheit des biologischen Sauerstoffeintraas (s.u.)
ohne qgroBe Bedeutuna. Die Parameterwerte wurden so aqewahlt, daR vorlieaen-

de Mefwerte bzw. daraus abaeleitete Werte einigermaBen aenau wiederageaeben
werden. In Anbetracht der liickenhaften Datenbasis, die ja einen qroBen Spiel-
raum flir die Parameterwerte bei gleich quter Ubereinstimmung mit den MefRwer-
ten versprach, wurden die Parameterwerte durch Ausprobieren innerhalb reali-
stischer Schwankungsbreiten und nicht mit dem formalen Verfahren der Modell-
identifikation bestimmt. Rlickblickend ist jedoch festzustellen, daB es wahr-
scheinlich effizienter gewesen ware, ein Modellidentifizierunasproaramm mit
entsprechend vielen und entsprechend gewichteten Parameterschdatzwerten zu be-
nutzen. Die LOsuna des Modells zeiat Abb. 4.10. Das zugehtrige, sehr einfa-
che Rechenprogramm befindet sich in Anhang C. Das Modell soll die Stoffwech-
seldynamik im Rhein bei einer Temperatur von 20°C und einer AbfluBmenge

vom etwa 1.25-fachen des mittleren Abflusses (ca. 2500 m3/sec in Kéln /17/) be-
schreiben. Die Verschmutzung entspricht dabei etwa den Verhdltnissen von
1969. Den Parametern wurden, soweit sie langs der qanzen FlieBstrecke als
konstant anagesehen wurden, folaende Werte s geqgeben:
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k 1 2 3 4 5 6 7
i
1 2.6 315 a13
2 3.4
3 0.05
4 0.48 20.0 0.1 20.0 3.0 3.0 0.06
5 0.36 12.0 0.07
) 361 1.6 2.4 0.06 2.0 1.0 0.07

Die maximale Wachstumsrate der Bakterien I 2,3 ist also 0.58 h'l, was

einer Generationszeit von reichlich einer Stunde entspricht; dies ist bei

= 209C ein realistischer Wert /10/. Die durch 2,7 gegebene endogene At-
mung lieat mit 0.06 wahrscheinlich etwas hoch; aber die in der Literatur
gegebenen Werte streuen sehr stark /11, 14, 37, 66, 75/, auBerdem kann man
ein eventuelles Bakterienabsterben durch toxische Einflisse ndherungsweise
durch einen groBeren Wert fiir a,, beriicksichtigen. Das Verhdltnis zwischen
abgebauter Substanzmenge (ausqe&§Uckt als COD) und neu entstehender Biomasse
liegt mit 2.6 bzw. 3.4 ebenfalls in dem durch zahlreiche Versuchse “bnisse
abgesteckten‘Bere1ch /66/. Die Sdattigungskonstanten ) und Q4 11eqen fir
Einzelsubstrate maximal bei einigen mg/1 /10, 34, 86/, da Nl und N2 aber
eine Vielzahl von Substraten umfassen, muBten diese Parameter etwas groBer
gewéh]t werden, (Wiirde Nl beispielsweise n Substrate umfassen, die q1eiche'
Konzentration sowie gleiches kinetisches Verhalten haben und die rein additiv
abgebaut werden, so ware die Sﬁttigungskonstantevfﬁr N1 exakt n-ma]_so arof
wie die fiir das Einzelsubstrat.) Die Hemmkonstante 35 wurde schlieBlich
so gewdhlt, dal bei Werten von dl, fur die a41N1/(a42+N1) kieiner als 43
ist, keine wesentliche Hemmung mehr ausgelibt wird. Die Werte fiir agq und ac o
wurden in Anl e”‘UﬁG an /22/ gewanlt., die in /6// anqeqéoeﬁeﬁ werte fiir die maxi-
ma]e Wachs tums geschwindigkeit verschiedener Ziliaten sind allerdings durch-
weq kleiner. Der Wert fiir 357 basiert auf dem in /54/ anqeqebenen Wert von
1.6 mg02/(1-d) fiir den biologischen Sauerstoffeintraa bei Koblenz, der mit
der Hell-Dunkel-Flaschenmethode gewonnen wurde. Die gestrichelte Kurve in
Abb. 5.10 d zeigt den Sauerstoffgehalt chne Beriicksichtigung der biogenen Be-
Tuftung. Man sieht, daB die biogene im Verhdltnis zur physikalischen Beliif-
tuna nicht sehr bedeutend ist (der o.a. Wert wurde sogar im Hochsommer gemes-
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sen), so daf kein grofRer Fehler entsteht, wenn die Anderungen der bioaenen
Belliftung mit der FlieRstrecke und der Tagesperiodik auBer acht gelassen

werden.

Fiir die Parameter 315 213 und 31 wurde die FlieBstrecke in 12 Abschnitte
unterteilt, innerhalb welcher diese Parameter als konstant angesehen wurden.
Der Parameter 23> der die stilindliche Konzentrationszunahme der abbaubaren
Substanzen durch Einleitunagen darstellt, berechnet sich aus der pro FluRkilo-
meter und Stunde anfallenden Schmutzmenae A, dem AbfluR O und der zuaehdri-
gen FlieRgeschwindigkeit v (s. Anhana C):

413 © 5%@1

Die GroBe A ist in Abb. 4.11 a aufgetragen. Man erkennt deutlich die 3 VYer-
schmutzungsschwerpunkte “annheim-Ludwigshafen (an der Neckarmiinduna), Mainz-
Wiesbaden (an der Mainmiindung) und Bonn-Koln-Leverkusen sowie die iiber eine
langere FlieBstrecke anhaltende starke Be]astﬁnq im Ruhrgebiet. Die Werte
stellen ledigiich Abschdatzungen dar, die auf COD-Messunge
und der Anderung der Bevo?kerunqszah] im Rheineinzugsqebiet mit der FlieR-
strecke beruhen. Die Emscher, die geqenwdrtiq noch eine punktformige, starke
Belastung beim FluB-km 800 darstellen wiirde, wurde wegen der im Bau befind-
lichen groBen Kldranlage nicht beriicksichtiat. Von der Mosel wurde anagenom-
men, daB sie hinsichtlich der SelbstreiniqungsqrofRen bei der Miinduna die-
selbe ualitdt hat wie der Rhein an dieser Stelle. Ein Vergleich der MeRwer-
te fiir Braubach (Rhein) und Koblenz (Mosel) in /78/ zeiqt, daB diese Annahme
gerechtfertigt ist. Die etwas gerinqere Verschmutzung der Mosel wird durch
die punktuelle Be]astunq'durch die Stadt Koblenz sicher komoensiert. In Abb,
4,11 b sind die FlieRgeschwindigkeiten v als Funktion der'AbfluBmenqe fiir
verschiedene PegelmeBstellen angeqeben. Sie wurden von den zustandiaen Was-
ser- und Schiffahrtsamtern telefonisch mitgeteilt und stellen i.w. Quotienten
aus Abflu® und Querschnittsfliche dar. Anhand dieser Funktionen wurden fiir
die 12 Abschnitte die FlieBgeschwindigkeiten geschdtzt; sie sind fiir den
Fall, der in Abb. 4.10 dargestellt ist (0 = 1.25-MQ), in Anhang C aeaeben.
Die mittlere Wasserfilhrung MJ wurde durch die stark ausgezogene Treppen-
funktion in Abb. 4.11 b anagendhert /17/; Anderungen der Wasserfiihrung geqen-
iiber M) wurden im Modell so vorgenommen, daB das Verhé]tnis N/M3 ortsunah-

hdngig blieb.
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Der Parameter 2y, der das Verhdltnis zwischen leicht und schwer abbaubaren
eingeleiteten Schmutzstoffen bestimmt, wurde fiir die canze FlieBstrecke
gleich 0.5 (d.h. 1:1) gesetzt, mit Ausnahme der Strecken zwischen km 420 und
435 sowie zwischen km 500 und 506. Flir die letztgenannten Strecken wurde

ay, = 0.4 gesetzt, womit beriicksichtigt werden sollte, daB sich in Neckar
und Main, die auf diesen Abschnitten einmiinden, das Verhdltnis zwischen Nl
und N2 durch den Abbau zugunsten von N2 verschoben hat.

Die Werte flir den Parameter 361 finden sich ebenfalls in Anhang C;sie lie-

gen alle in der Ndhe von 0.25,mit Abweichungen nach unten im Raum Mainz-
Bingen und nach oben im Raum Bingen-Koblenz. Die Werte erscheinen etwas

hoch, Tieaen aber innerhalb des Bereichs, der sich aus den verschiedenen
Literaturwerten /71/, ergibt. Fiir den Parameter 361 wurde angenommen, daR

er von der AbfluBmenge unabhangig ist; denn bei deren Anderuna treten zwei
Effekte bzql. 361 auf, die entagenengesetzt wirken: Eine Zunahme von Q bewirkt
eine Erhohung der Wassertiefe, was ein kleineres 3gq Zur Folage hdatte, anderer-
seits nimmt die Turbulenz zu, was eine ErhShuna von 361 bedeutet. (Die in

/48/ anaegebene empirische Formel fir g

b Wa
-4V
/

\'
Q.= c- —Y (1.0241)
61 h3/2

Mo
W

—
E=N
.

—

wobei h die Wassertiefe, T die Temperatur (in OC) und ¢ eine Konstante bedeutet,
liefert beispielsweise ein von Q unabhdniges Ergebnis, wenn man ein sym-
metrisches Dreiecksprofil mit dem Uffnunaswinkel 90° voraussetzt und

v(Q) = Q3/7 (s. Abb. 4.11 b) annimmt.)

Die in Abb. 4.10 gegebenen numerierten Mefpunkte, die verschiedenen Quellen
entstammen, sollen nun genauer erldutert werden:

COD-Werte:
Es lagen - mit einer Ausnahme - nur C0OD-Werte fiir die gelOste Substanz vor. Sie

alle wurden mit dem Faktor 2 multipliziert, um ein MaR fiir den COD der Gesamt-
verschmutzung zu erhalten. Anhaltspunkte fiir die Menage von ungeldsten organi-
schen Schmutzstoffen qgeben die von der Arbeitsgemeinschaft der Rheinwasserwerke
durchgefiihrten Messungen des Gliihverlusts der Schwebstoffe /5, 4, 6, 7/. Mit
ihnen werden sowohl die aktive Biomasse als auch die ungeldsten Schmutzstoffe
erfaft, die letzteren sind dabei teilweise erst aus gelosten Stoffen durch Ad-
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sorptions-, Flockungs- und Fdllungsvorgdnge entstanden. Wenn man fiir den COD
der suspendierten Substanzen das 1.5- bis 2-fache ihres Gewichts annimmt (das
Verhdltnis COD/TOC betrug 1969 fiir die geldste Substanz =2.5 /5/), so er-
geben sich fiir den COD des Glilhverlustes der Schwebstoffe @hnliche Werte, wie
sie fiir den COD der geldsten Substanzen gemessen wurden /5/. Ein @hnliches
Verhd1tnis ergibt sich, wenn man die ARW-MeBwerte fiir den COD bei Koblenz

/6/ mit den COD-MeBwerten fiir Braubach in /78/, die an der unfiltrierten
Probe gewonnen wurden, vergleicht. (Dabei muf man vergleichbare Temperatu-
ren und Wasserfiihrungen auswdhlen.) In allen Fdllen, ausgenommen die Probe-
nahmestelle Wiesbaden, werden jedoch die Proben nahe der Wasseroberflidche

entnommen. Da sich die suspendierten Stoffe trotz der relativ starken Turbu-
lenz bis zu einem gewissen Grad absetzen, sind die iiber den Querschnitt er-

mittelten Konzentrationen der suspendierten organischen Substanz also in
Wirklichkeit wesentlich aroBer. Ein Vergleich der MeBwerte von Mainz und

Wiesbaden bestdtigt dies: In Wiesbaden, wo nahe der FluBsohle gemessen wird,
ist die Konzentration an suspendierter organischer Substanz etwa 2-3 mal so
groB wie in Mainz /5/. (Das Verhdltnis zwischen beiden Werten hdnat natiir-
lich von der AbfluBmenge ab; Es wird mit C
abnehmender Turbulenz, groBer. So kommt es, daB der Jahresmittelwert 1971

fiir Mainz kleiner ist als der Wert von 1970 (als die Wasserfiihrung wesent-

1ich grofer war), wdahrend es in Wiesbaden umgekehrt ist /7/). Das bedeutet,

daB der COD der gesamten ungeldsten Substanz wesentlich groBer sein dirfte

als der der geldsten /5/. Es ist also eine realistische Annahme, wenn der

COD der Gesamtschmutzmenge doppelt so hoch angesetzt wird, wie der COD der
gelosten Substanzen,und der dann noch unberiicksichtigte Teil der ungeldsten
Substanz als aktive Biomasse angesehen wird. Den Werten 1 bis 7 liegen die

MeBergebnisse zweier Rheinbefahrungen am 26.8. und 9.9.1969 zugrunde /57/.

Wasserfiihrung und Temperatur waren an diesen beiden Tagen etwa so groB wie

in dem Modell angenommen (s.0.). Die Proben wurden ungefdhr in der flieBen-

den Welle entnommen. Der Wert 8 wurde anhand der MeBwerte in der Mainmiin-

dung, die bei denselben Befahrungen erhoben wurden, und anhand des Mischungs-
verhaltnisses an diesen beiden Tagen geschdtzt. Die Punkte 9 - 18 basieren

auf den ARW-Messungen fiir den COD der geldsten Substanzen im Auqust 1970 /6/.

Wasserfiihrung und Temperatur in dieser Zeit sind ungefdhr dieselben wie bei

den o0.g. Rheinbefahrungen. (Fiir 1969 liegen CO0D-Messungen der ARW nur fiir

einige Punkte vor /5/. Sie liegen fiir August dhnlich wie die Punkte 9 - 18.)

Der Punkt 19 ist ein von der Internationalen Rheinschmutzkommission am 10.7.1969
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(veragleichbare Wasserfiihrung und Temperatur!) gemessener COD-Wert fir die
unfiltrierte Probe. Obwohl diese Probe nahe der Oberfldche genommen wurde,
wurde der Wert nicht erhdht (s.o.), denn einmal diirfen an dieser Stelle we-
gen der groBfen Turbulenz die Unterschiede in der Konzentration der suspen-
dierten Substanz nicht so groB sein wie z.B. bei Mainz, auBerdem soll dieser
Wert die aktive Biomasse nicht mit umfassen, weswegen eine Korrektur nach

unten notig ware.

Bakterienmefwerte:

Die MeBpunkte stellen bis auf einen gemeinsamen Faktor die qeometrischen
Mittel der Keimzahlen dar, die im Sommerhalbjahr 1967 von der ARW gemessen
wurden /3/. (Fiir die folgenden Jahre standen derartige Mefwerte nicht voll-
stdndig zur Verfligung.) Sie wurden in Abb. 2.2 a zum Teil schon gezeigt. We-
gen der Unvollkommenheiten der MeBmethode 148t sich aus den gemessenen Keim-
zahlen nicht auf die absolute GroBe der Biomasse schliefen, deshalb wurde

der qémeinsame Faktor willkiirlich so gewdahlt, daB die Werte der theoretischen
Kurve folgen. Nimmt man als mittlere BakteriengrdRe das Volumen eines Zylin-
ders vom Radius 0.5y und der HGhe 4y und setzt das Trockenaewicht in g mit
einem Fiinftel dieses Volumens in ml an /10/, so ergibt sich, daB mit den Keim-
zahlwerten aus /3/ nur ca. 1/150 der Gesamtbakterienmasse erfaBt wurde. Dieser
geringe Prozentsatz riihrt einmal von den Mdngeln der Plattenmethode her: Im
Nahrmedium gedeiht immer nur ein Teil der ausgesdten Bakterien, und die in
Fliissen hdaufig vorkommenden Zusammenballunaen von Bakterien werden bei der
Versuchsprozedur meist nicht aufgelost, so daB viele Kolonien von mehr als
einer Zelle herriihren. AuBerdem ist auch hier zu beriicksichtigen, daf die
Proben nahe der Oberfldche entnommen wurden; die Unterschiede in den Keim-
zahlwerten fiir Mainz und Wiesbaden (s.0.) sind betrachtlich /5/.

Protozoen-HWerte:

Als einziger Anhaltspunkt fiir die tatsdchliche Protozoendichte im Rhein dien-
ten einige Messungen des Ziliaten-Anteils an den Sink- und Schwebstoffen bei
Koblenz aus dem Jahre 1968 /42/. Es ergaben sich im Sommer 105 - 106 Orga-
nismen/ml Sink- und Schwebstoffen. GemdB den ARW-Berichten /6/ ist die Schweb-
stofftrockensubstanz bei Koln ungefahr 30 mg/1. Wenn man die nicht unreali-
stische Annahme macht, daB dies im ungetrockneten Zustand 0.30 ml1/1 sind /45/,
so erhdlt man fiir das Rheinwasser bei Koblenz eine Ziliatendichte von

3-104 - 3-105/1. Nimmt man auch fiir die Ziliaten ein Verhdltnis von 1:5

zwischen Trocken- und Feuchtmasse an, so ergibt sich de
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in Abb. 4.10, wenn man unterstellt, die Ziliaten seien Kugeln mit Radien zwi-
schen 0.013 und 0027 mm. Diese Abmessungen entsprechen den Beobachtungen /65/,
so daB man sagen kann, die Kurve in Abb. 4.10 ist sicher nicht um GroBen-

ordnungen falsch.

Sauerstoff-Werte:

Die(k-Konzentrationen 1-7 wurden bei den 0.a. Rheinbefahrungen am 26.8. und
9.9.1969 gemessen /69/. Die Werte 8-16 sind Mittelwerte der ARW-Messungen

im August und September 1970 /6/. (Es wurden nur 2 Messungen pro Monat gemacht,
deshalb wurden auch die Werte vom September mit verwendet, obwohl da Wasser-
fiihrung und Temperatur nicht so gut den Voraussetzungen des Modells entspra-
then.) Der Wert 17 wurde unter denselben Umstdnden gemessen wie der COD-Wert

19 (s.o0.).

Insgesamt ist die Ubereinstimmung zwischen MeBwerten und Kurven befriedigend.
Dies gilt besonders bei den Werten, die wdhrend der Rheinbefahrungen mit der
flieBenden Welle gewonnen wurden. Die starken Schwankungen am Niederrhein
rithren wahrscheinlich von lokalen Abwassereinfllissen her; sie wiirden bei
echter Mittelung liber den FluBquerschnitt wohl verschwinden. Trotz der relativ
guten Obereinstummung soll hier noch einmal betont werden, daB das beschrie-

bene Modell zu unsicher ist, um daraus quantitative Aussagen zu gewinnen.

Um zu testen, 6b das Modelil auf Anderungen der Randbedingungen wenigstens
der Tendenz nach richtig reagiert, wurden die beiden fiir das Selbstreini-
gunsverhalten entscheidenden GroBen, Temperatur und Wasserfiihrung, gedndert.

Bei Anderung der Temperatur dndern sich die biochemischen Reaktionsgeschwin-
digkeiten, so weit sie im Modell (4.23) - (4.28) auftreten, entsprechend
dem Arrhenius-Gesetz
“ -cé/T

v(T) = cye s
solange die Temperatur nicht so hoch ist, daB Proteine denaturieren /47/.
Abb. 4.12 zeigt, inwieweit dieses Gesetz bei Bakterien befolgt wird /46/.
(S.a. /47/.) Der Knick in der Kurve fiir die Mischpopulation (Belebtschlamm)
riihrt wohl daher, daB bei niedrigen Temperaturen Organismen die Oberhand

gewinnen, die diesen Temperaturen besser angepaBt sind (psychrophile Bak-
terien). Ahnliche T-Abhdngigkeiten sind fiir die endogene Atmung /11/ und
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flir die Wachstumsraten von Protozoen /87/ gemessen worden. Entsprechend die-
sen Messungen wurden beim Ubergang von T=20°C ‘auf T=10°C die maximalen Wachs-
tumsraten und die Parameter 2,7 und a4 haibiert, beim Obergang auf T=25°¢C
wurden sie mit dem Faktor 1.6 multipliziert. Die Anderungen von 361 fiir einen
speziellen FluB /62/ sowie von 0S mit der Temperatur zeigt Abb. 4.13. Fiir

die T-Abhdngigkeit von acq wurde im Modell (4.23) - (4.28) jedoch der Zu-
sammenhang (4.29) benutzt. Alle iibrigen Parameter wurden als temperatur-
unabhdngig angesehen. Fir T=10%C und unverinderten AbfluB ergaben sich so die
ausgezogenen Kurven in Abb. 4.14. Der COD-Gehalt ist jetzt in Koln deutlich
kleiner als in Mainz, bei 7=20°C waren die Werte praktisch gleich. Ein dhn-
liches Verhalten zeigen die COD-Werte, die einerseits im Januar und Dezember
‘andererseits im September 1970 gemessen wurden /6/. Die Bakterienmassendichte
in Koln ist bei der niedrigen Temperatur deutlich hBher als in Mainz, bei
7=20°C war es umgekehrt. Auch dieses Verhalten wird durch die Messungen be-
statigt (s. Abb. 2.2 und /2/). Die Sauerstoffwerte sind in Koln Jjetzt etwas
kleiner als in Mainz, wdhrend es vorher umgekehrt war. Aus den entsprechen-

Abb. 4.15 zeigt die Modelldsungen fiir die Temperatur 7=25°C. Die Seibstrei-
nigungsleistung ist, besonders kurz vor der hollandischen Grenze, stark ge-
stiegen, der Sauerstoffgehalt ist nahe Mainz und am Niederrhein erheblich
schiechter geworden. Die OZ—Minima haben sich fluBaufwdrts verschoben. Eine
Erhthung der Rheinwassertemperatur um 50C steht ja im Zusammenhang mit der
Frischwasserkiihlung fiir Kraftwerke zur Diskussion /50/; die Abb. 4,15 1dBt
trotz der Unsicherheiten des Modells erkennen, daB die Auswirkungen einer
solchen relativ geringen kiinstlichen Erwdrmung auf den Sauerstoffgehalt sehr
ernst sein kdnnen. Bei geringerem Abfluf diirfte sie besonders bei Mainz
(s.u.) zu anaeroben Verhdltnissen filhren,

Die Verdnderungen im Selbstreinigungsgeschehen bei Verringerung der AbfluB-
menge auf 0.77 MQ zeigt Abb. 4.16. Die Wirkung dieser Anderung beruht auf
zwei Effekten: Einmal wird das Verdiinnungsverhdltnis filir die eingeleiteten
Schmutzstoffe gedndert, zum anderen dndern sich die FliieBzeiten zwischen
den Einleitungsstellen. Beide Effekte fiihren bei Erniedriqung der AbfluB-
menge zu einer Steigerung der relativen Abbau]eistung tiber eine bestimmte

FlieBstrecke. Dies zeigt in Abb. 4.16 deutlich der Kurvenverlauf zwischen
Mannheim und Mainz. Am Niederrhein ist dieser Effekt wegen der starken FreB-
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tatigkeit der Protozoen nicht so ausgepridqt, so daB die COD-Konzentrationszu-
nahme am Niederrhein grofer ist als etwa bei Mainz. Diese Tendenz zeiqt sich
z.B. auch beim Vergleich der ARW-Werte fiir September 1970 bzw. 1971 /6, 7/,
allerdings ist sie bei weitem nicht so stark ausgeprdaat. Dies ist vielleicht
ein Hinweis darauf, daB man das ndchsththere FreBkettenalied doch noch mit
beriicksichtigen muf. Als Ursache kommt aber auch die etwas hohere Temperatur
im September 1971 infraage. Der Sauerstoffaehalt erreicht fur Q= 0.77 M0 bei
Mainz den Wert 0 (was im Modell bewirkt, daB nur noch die endogene Atmuna
aber keine FreBtatigkeit mehr aufrechterhalten wird). Insgesamt sind die 0,-
Werte am Niederrhein jetzt hther als bei Mainz, wahrend sie bei 0=1.25 M)
etwa gleich waren. Auch dies wird durch die ARW-MeBwerte fiir September 1970
bzw. 1971 bestdtiqt (s. /7/, p. 30).

AbschlieBend soll nun noch an zwei Beispielen erldutert werden, welche Mog-
Tichkeiten ein Modell wie das eben diskutierte in der Wasserqiitewirtschaft
bietet. Abb. 4.17 zeigt die Anderungen im Selbstreiniqungsverhalten des
Rheins, wenn bei den eingeleiteten Schmutzstoffen die leicht abbaubare Kom-
ponente haibiert wird. Ein dhnlicher Fall konnte Wirkiichkeit werden, wenn
in Zukunft ausschlieflich biologische Kldranlagen errichtet werden. Denn die
aus den Klaranlagen eingeleitete Restbelastung besteht iiberwiegend aus
schwer abbaubaren Stoffen, auBerdem wird man biologische Kldranlagen vorzugs-
weise da errichten, wo ein groBer Anteil an leicht abbaubaren Stoffen im Ab-
wasser einen hohen Reiniqungsgrad verspricht. Die Abb. zeigt, daB trotz

der Reduzieruna der COD-Einleitunaen um nahezu 25 % die COD-Konzentration
nirgends wesentlich abnimmt, daB sie streckenweise sogar merklich zunimmt.
Dabei zeigt Abb. 4.17 diesen Effekt vergleichsweise milde. Bei etwas anderen,
ebenfalls realistischen Parameterwerten in (4.23) - (4.28) ergaben sich
wesentlich starkere Erhohungen der COD-Konzentration /83/. Die Ursache der
Erhohung ist natiirlich die Verringerung der Bakterienwachstumsrate im Ver-
qleich zur ProtozoenfreBrate und zur endogenen Atmung. Die praktische Konse-
quenz dieses Modellverhaltens (das mit ziemlicher Sicherheit unabhdngia von
den Unsicherheiten des Modells ist) miBte sein, auch die schwer abbaubaren
Stoffe zu eliminieren. Sonst konnten trotz einer Verringerung der Abwasser-
einleitungen die Schwierigkeiten z.B. bei der Trinkwasseraufbereituna am ’
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4.17 und der in der Literatur geduBerten Ansicht, eine mdBige Vorbelastung
steigere die Selbstreinigungsleistung /56/, kdnnte man befiirchten, daB dies
am Niederrhein zu einer Zunahme der Verschmutzung fihrt. Abb. 4.18 zeigt,
daB dies nicht unbedingt sein muB. Aufgrund der geringeren Bakteriendichte
hinter Mainz erreicht die Protozoéndichte am Niederrhein nicht mehr dieselbe
GroBe wie in Abb. 4.10, so daB die Abbauleistung am Niederrhein deutlich ge-

steigert wird.

5. KurzgefafBte SchTUBfngérungen

Die Diskussionsergebnisse der Abschnitte 2., 3. und 4. lassen sich wie folgt
zusammenfassen:

1. Die Beschreibung der Selbstreinigungsvorgdnge in Fllissen durch Systeme
von gekoppelten Differentialgleichungen erscheint mdglich und sinnvoll.
Fiir die Bestimmung der Modellparameter aus in-situ-MeBwerten (Modelliden-
tifizierung) hat sich das Verfahren der Quasilinearisierung von Bellmann
/8/ als brauchbar erwiesen. Es wurde allerdings nur auf Modelle fiir sol-
che Flisse angewandt, in denen das Benthos vernachidssigbar und Homogeni-
tdt der Abbautdtigkeit quer zur FlieBrichtung gewdhrleistet ist; in diesen
Fdllen sind die Modellgleichungen gewﬁhn]iche Differentialgleichungen.

2. Fiir benthosfreie, homogene Fliisse wird ein Modell vorgeschlagen, das
folgende abhangige Variable enthdlt (Abschn. 4.2): Chemischer Sauer-
stoffbedarf (COD) der leicht abbaubaren Substanzen, COD der schwer
abbaubaren Substanzen, Bakterienmassendichte, Protozoenmassendichte, Sauer-
stoffkonzentration. Fiir die Bestimmung der Parameter in diesem Modell ist
es ausreichend, wenn man neben Bakterien-, Protozoen- und SauerstoffmeB-
werten nur MeBwerte fiir den Gesamt-COD zur Verfiigung hat. Es missen aber
dann filir einige Parameter Schdtzwerte vorgegeben werden, die- im Rahmen
der Modellidentifizierung genauso wie die MeRBwerte fiir die abhangigen Va-
riablen behandelt werden.

3. Trotz streckenweise recht langsamer Quervermischung erscheint die Anwen-
dung dieses Modells auf den Rhein sinnvoll; denn die Unterschiede in der
Abbautdtigkeit quer zur FlieBrichtung sind kleiner als die Unterschiede



- 70 -

in der Schmutzstoffkonzentration. Nach einer ersten Parameterschatzuna
auquund sehr liickenhafter MeBwerte beschrieb es die wesentlichen Ziiqe
des Selbstreinigungsverhaltens des Rheins zwischen Mannheim und der

hollindischen Grenze richtiq. Bei Extrapolation auf andere als die heu-
tigen Verhdltnisse ergaben sich folgende bemerkenswerten Veranderuncen

der Qhe1nwasserqua11tat

a) Eine Erhohung der Wassertemperatur von 20 auf 25°¢ (die in Zukunft
durch die Einleitung von Kraftwerkskiihlwasser auftreten kdnnte) be-
wirkt im Modell eine Abnahme der Sauerstoffkonzentration bei Mainz
und am Niederrhein von ca. 4mg/1 auf ca. 2.5m/1. Dabei wird eine Ab-
fluBmenge vom 1.25-fachen des mittleren Abflusses angenommen. (Beim
0.77-fachen des mittleren Abflusses sinkt der Sauerstoffgehalt kurz
hinter Mainz bereits bei 20°C auf Null. )

b) Eine Verringerung. der leicht abbaubaren Komponente in den einaeleite-
ten Abwdssern um 50 % (bei unverdnderter schwer abbaubarer Komponente)
ergab eine ErhGhung der Schmutzkonzentration im Rhein. Dieser Fall
konnte eintreten, wenn in Zukunft ausschlieBlich biologische Kldran-

Tagen errichtet werden.

gleichmdBige Verrinaerung der Schmutzstofffracht des Mains um

Ein ne
50 % ergab eine Erhdhung der S elbstreinigungsleistung am Niederrhein.

()
—

Diese Feststellungen bezeichnen angesichts der liickenhaften Datenbasis
ledigiich Moglichkeiten fiir zukiinftiqge Entwicklungen, die man allerdinas
bei der Planung von UmweltschutzmaBnahmen im Auge: behalten sollte. Um
detailliertere und verbindlichere Aussagen machen zu konnen, sind noch
weitere Messungen am Rhein erforderlich. Vorschldge dafiir finden sich in
den Abschnitten 4.2 und 4.3. Bei ihrer Planung und Durchfiihruna ist das
entwickelte Modell ein wichtiges Hilfsmittel. Die weiteren Messungen
missen insbesondere kldren, inwieweit toxische Stoffe, die die Selbst-
reinigung hemmen, explizit in das Modell aufgenommen werden miissen.

w
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Anhang A. Beschreibuna des komplexen FluBmodells (s. Abschn. 4.2.)

Das Modell besteht aus 39 aewdhnlichen Differentialgleichungen, die in Abb.
A.1 wiederaegeben sind. In ihm bedeuten

N. Substratkonzentrationen,

E. Exoenzymkonzentrationén,

B  Bakterienmassenkonzentration,
P. Protozoenmassenkonzentrationen,
0  Sauerstoffkonzentration,

0. Sauerstoffsdttigqungskonzentration.

Die Indizierung der Parameter ist dieselbe wie im Rechenprogramm des Anhangs
B. Die Parameter sind zum qroBten Teil entweder Zufailszahlen oder aus Zu-
fallszahlen abgeleitet. Von diesen Zufallszahlen wird im folgenden immer an-
genommen, daf3 sie aus einer Grundgesamtheit gezogen wurden, die iiber dem
jeweils anaeaebenen Intervall gleichverteilt ist.

Die ersten 15 Schmutzstoffe bilden 3 Gruppen zu je 5, innerhalb derer sich
die Substanzen aeqenseitig kompetitiv hemmen (s. Abschn. 4.1.). (Man kann
sich darunter die Stoffaruppen Kohlehydrate, Eiweifle und Fette vorstellen
/44/.) Die Konstanten ai,k in den Nennern der ersten 15 Gleichungen wurden

entsprechend
(A.1) Qi = T

bestimmt, wobei die T Zufallszahlen aus dem Intervall (0.1,20) sind. (D.h.,
falls die Ausdriicke zu gewdShnlichen Michaelis-Menten-Ausdriicken entarten,

sind die Sattiqungskonstanten im Intervall (0.1, 20) gleichverteilt.) Auf

der Basis dieser Parameterwerte wurden die Parameter a6 1.,1151'515, (in der

36. Gleichung) entsprechend

(A.2) a36,i = 9 "95k«1, i-5ke, K=0.12,

bestimmt. Dabei kennzeichnet k die Substrataruppe, zu der das i-te Substrat
aehdrt, ¥, ist eine Zufallszahl aus dem Intervall (O,v,) und Vi ist die
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maximal zugelassene Bakterienwachstumsgeschwindigkeit aufarund der betref-
fenden Substratgruppe. Die Vi wurden als Zufallszahlen so gewdhlt, daB

VotV ty, = 1 und-<vi> =-% ist. (Es wurden zwei Zufallszahlen gl und EZ aus
dem Intervall (0,1) gezogen und v := Min { El, 52}, v =I§2-§1I, v,=1-

Max {El,,ﬁz} gesetzt.) D.h. die qroBtmogliche Bakterienvermehrunasrate auf-
grund der ersten 15 Substrate ist 1.0, was einer Verdoppelungszeit von ca.

20 min entspricht. Die tatsdchlich realisierte maximale.Wachstumsrate ist die
Summe der drei Maximalwerte von‘Pi beziiglich der drei Substrataruppen. (Es
ist namlich der ardBte Wert, den

I Q; Ni
2, 1
':1 1+Z bl N,
iz1 a a a
fir beliebige N.=0 annehmen kann, Max { -E%_, 15%_,... 15%_}.)
Die zu den Werten a36 , 1=i=15, gehOrenden Parameter a; 1 wurden durch Mul-

tiplikation mit einer Zufa]]szah] m; aus dem Intervall (2 6) erhalten:

(A.3) ajy =a3g,i - M

Analog wurden die Parameter 39 j bestimmt:

(A.4) azgi = a3g,i - 5 .

wobei Ei eine Zufaliszahl aus dem Intervall (1.4) ist. Fiir die Schmutzstoffe
Vlﬁ bis NZO wird eine einseitige Hemmung durch die ersten 15 Schmutzstoffe
nach Art der kompetitiven Hemmung angenommen. Die Konstanten a, K 16=i=20,
2<k=17, wurden dabei ebenfalls entsprechend (A.1) bestimmt; 1m Falle k=2

war auch das Intervall, aus dem die a, K gezogen wurden, dasselbe wie oben,
bei den lbrigen Werten lag das Interva]] (0.5, 50) zugrunde. Die Parameter
a3 wurden gemdf

(A.5) ase,; = 93,2 " Vi

bestimmt, wobei die \Z Zufa]]szah]en aus- dem Intervall (0, 0.06) darstellen.
(D.h., die maximalen Nachstumsraten auf der Basis dieser Schmutzstoffe sind
im Mittel geringer als oben.) Die Werte ven 1 1 und u39 j wurden auch wie
oben ermittelt, die 5 in Gleichung (A.3) wurden a]]erdlnqs aus dem Intervall

(2,9) aezogen. (D.h. im Mittel wird mehr Substrat pro Gramm neu entstehender
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Biomasse verbraucht.)

Flir die Substrate N21 bis N26 wird eine nicht kompetitive Hemmung (s. Abschn.
4.1.) durch jeweils eines von den ersten 15 Substraten angenommen, die Aus-
wah1 des hemmenden Substrats wird dabei auch dem Zufall uberlassen. Die
Parameterwerte ai,Z’ a36’1.,'a1.v’1 und a39,i, 21=i=25, werden auf dieselbe
Weise festgelegt wie fiir 16=<i=20, die Werte 3 3 sind Zufallszahlen aus dem
Intervall (0.1, 10).

Von den Substraten N26 bis-N30 wird angenommen, daf ihre Abbaukinetik durch
eine Reaktion bestimmt wird, die durch Exoenzyme katalysiert wird und der
Michaelis-Menten-Kinetik folgt. Alle zugehdrigen Parameterwerte werden in
derselben Weise bestimmt wie bei den Substraten ﬂ16 - NZO’ lediglich die

vy in (A.5) sind jetzt aus dem Intervall (0, 0.2) gezogen.

Die Gleichungen, die die Verdnderungen der Exoenzymkonzentrationen beschrei-
ben, sind sicher nur grobe Néherunqen fiir die tatsdchliche Kinetik der
Enzymbildung. Immerhin beinhalten sie die plausiblen Annahmen, daB die
Enzymsynthese unterbleibt, wenn die Konzentration der leicht abbaubaren
Substanzen N1 -'le groB ist, und daB die Enzymbildungsgeschwindigkeit bei
kleinen Substratkonzentrationen dieser proportional ist, bei groBen Substrat-
konzentrationen aber konstant wird. Die Parameterwerte ai,2’ 31=i=35, wur-
den wieder genauso bestimmt wie die entsprechenden Werte in den vorangehen-
den Gleichungen. Die Werte a, 1 wurden daraus durch Multiplikation mit einer
Zufallszahl aus dem Interva1] (0, 0.5) gewonnen, die iibrigen 3 sind Zu-
fallszahlen aus dem InFerva]] (0,1). (Die Konstanten 3 1 so]lten in den
G]e1chunqen flir N26 - N30 eigentlich wesentlich groBer, in den Gleichungen
fir E1 - E5 wesentlich kleiner sein als die entsprechenden Konstanten in

den Gleichungen fiir Np = Nogs denn die Konzentrationen Ei sind um GroBen-
ordnungen kleiner als die Bakterienmassenkonzentration. Konstanten in der
gewahlten GroBenordnung ergeben sich jedoch, wenn man sich die Ei mit einem
konstanten Faktor>>1 behaftet denkt.)

Die Konstanten a3 31 und 339 31 wurden in allen Rechnungen 0.05 gesetzt.

Ebenso wurden den Parametern a a a und a sowie dem Para-
nso wurden arametern as; 5, 3382 39,34 U4 339 35

meter 39 36 feste Werte von 0.04 bzw. 1.0 erteilt.
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Die Sattigqungskonstanten fiir die Freftdatigkeit der zwei Protozoenarten
(1/&136’33 bzw. 1/336,35) wurden als Zufallszahlen aus dem Intervall (5,25)
gezogen, die maximalen Frefraten (a37’1/a36’33 bzw. a38’1/a36’35) waren Zu-
fallszahlen aus dem Intervall (0.1, 0.5). Fiir das Verhdltnis Wachstumsrate zu
FreBrate der Protozoen wurde eine Zufallszahl aus dem Intervall (0.3, 0.6)
genommen, fiir den Sauerstoffverbrauch pro gefressener Bakterienmasseeinheit
wurden schlieBlich Zufallszahlen aus dem Intervall (0.8, 1.2) gezogen.

Abschliefend soll noch einmal betont werden, daR das beschriebene Modell
in erster Linie dazu diente, ein breites Spektrum moglicher MeBwerte als
Grundlage fiir das Modellidentifizierungsverfahren des Abschnitts 4.2. zu
produzieren; es kam:also nicht so sehr auf die exakte Beschreibuna jedes
Einzelvorganas an. DaB die angegebenen Schwankungsbereiche fiir die Para-
meter realistisch sind, 188t sich der Diskussion in Abschn. 4.3. entneh-

men.

NitnadTdumamiagon d onasion -

Anhang B Rechenprogramm zur Modellidentifizierung mittels Quasilinearisierun
C g

Das im folgenden beschriebene und wiedergegebene PL/I-Programm berechnet auf-
grund des Modells aus Anhang A die "MeRwerte” in Abb. 4.6 b und bestimmt mit
dem Verfahren der Quasilinearisierung die Parameter in den Gleichunaen (4.16) -
(4.20) so, daB die Losung dieser Gleichungen die "MeBwerte" mdglichst aut (im
Sinne minimaler Abweichungsquadratsumme) reproduziert. Da der Programmablauf

im wesentlichen linear ist, wird kein formales FluBdiagramm gegeben, sondern

es werden die Anweisungen bzw. Anweisungsqruppen fortlaufend kommentiert:

Anweisungs-
nummer -
3 : Die wichtigsten Variablen haben folgende Bedeutung:
T ist die Zeit.
M enthdlt die "MefBwerte',
HW enthdlt die Gewichte entsprechend Gleichuna (3.21).

GX, PR, X entsprechen ‘den Variablen Xr, P> Co» €1 7-++ g in den
Gleichungen (3.15) und (3.17).



Anweisungs-

nummer

4-52

53-81

82-110

111-169

170-181

DGX, DPR, DX enthalten die Ableitungen dieser Funktionen.

JM

- CO

FH

GH

X

ist die Jacobi-Matrix fir das entsprechend Gleichung

(3.14) erweiterte System (4.16) - (4.20)

sind homogener und inhomogener Matrixanteil sowie die Ldsung
des linearen Gleichungssystems (3.20).

enthdlt die rechten Seiten des entsprechend Gleichung (3.14)
erweiterten Systems (4.16) - (4.20).

enthdlt die Parameter des komplexen FluPBmodells

(in Anhang A 3 k genannt).

enthdalt in seinem ersten Element die Zahl der Parameter des
Modells (4.16) - (4.20), fiir die Schdtzwerte vorgegeben wer-
den. Auf den folgenden Platzen stehen die Indizes dieser
Parameter, die durch die Reihenfolge gegeben sind, in der sie
in ??(s. (3.14)) eingeordnet wurden.

enthdlt die Gewichte dieser Parameter.

entspricht dem Index r in Gieichung (3.15).

ist die Zah1 der abhdngigen Modellvariablen (einschlieBlich
der Parameter). Sie ist im vorliegenden Fall 23.

- el Cyclivuc

Das Unterprogramm berechnet die rechten Seiten des komplexen FluB-

modells

(s. Anhang A)

Berechnet die rechten Seiten des G]eichﬁngssystems (3.18) und der

Gleichungssysteme fUr'E;(t), E;(t),

i
Cc

1(t)s ... 'c’r_l(t).

- 'Mit diesem Unterprogramm wird ein Runge-Kutta-Integrationsschritt
filir das Gleichungssystem, dessen rechte Seiten F1 berechnet, ausge-

flinrt. Gleichungen, in denen auf der rechten Seite 0 steht (und die
nur der Ubersichtlichkeit des Programmes wegen erscheinen) werden bei

der Rechnung ausgespart.

Es wird die Jacobi-Matrix berechnet.

Berechnet die rechten Seiten des Systems (3.14).
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Anweisungs-
nummer

182-188 Hultiplikation einer Matrix mit einem Vektor.

189-201 Multiplikation einer Matrix A mit NV Zeilen und N Spalten mit einer
NxN-Matrix B, die ab der NV-ten Spalte neben Einsern in der Haupt-
diagonalen nur Nullen aufweist.

202-207 Zufallszahlenaenerator. Es wird das multiplikative Kongruenzverfahren
angewandt. Es entstehen gleichverteilte Pseudozufallszahlen im Inter-

vall (U, 0).

213-271 Bestimmung der Parameterwerte flir das Modell des komplexen Flusses
(Anhang A)

272-284 Bestimmung der Anfangswerte fiir die Variablen dieses Modells.

285-286  Ausdrucken der Parameter- und Anfangswerte des komplexen Medells.

aus
“fehlerfre1en MeBwerte" flir Abb 4.6 b. Das E]ement MN(Z ,0) enthdlt
~die Summe liber alle N zur Zeit T = 145 h. Der Wert wird als MaR
flir die innerhalb von 20 h Uberhaupt nicht abbaubare Substanz genom-
men und von MW (1,%) subtrahiert. Die Werte der abhdngigen Variab-
len zu den Zeitpunkten T = 20 und T = 145 werden ausgedruckt.

316-332 Es werden die Gewichte entsprechend Gleichung (3.21) berechnet und
die Werte in MW mit einem zufdlligen Fehler versehen und ausgedruckt.

Pie Fehler:  sind normal verteilt m1f einer Streubreite von + 7.5 %

des Maximalwerts der betreffenden Variablen.

333-360 Festlequng der Parameter, fiir die Schdatzwerte voraegeben werden, so-
wie der entsprechenden fGewichte. Yorgabe von N und einigen Hilfs-

groBen.

361-390 Festlequng der Anfanaswerte fiir E;, Xi und'fa (s. Gleichungen (3.17)
und (3.18)).
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Anweisungs-
Nummer

391-436 Berechnung der E;(o) entsprechend dem Vorgehen in Abschn. 3.2.. Die
Koeffizienten des Gleichungssystems (3.20) werden sukzessive, von
MeBpunkt zu MeBpunkt fortschreitend, aufgebaut. (Anweisungen 397-404
fir T = 0, Anweisungen 417-422 fiir die librigen T-Werte.) Der Beitrag
der Parameter-MeBwerte (Schitzwerte) zu den Koeffizienten wird in
den Anweisunaen 424-427 berechnet. Das externe Unterprogramm MINY
berechnet das Inverse der Matrix A. Es ist die doppeltgenaue Version
eines Unterprogramms aus dem "System/360 Scientific Subroutines
Package (PL/I)" von IBM.

Die Rechenzeit des Programms betrdgt auf der IBM/370-165 einige Minuten.
(Eine genauere Angabe ist nicht moglich, da die Rechenzeit (CPU-Zeit!) stark
von den anderen, zur gleichen Zeit bearbeiteten Programmen abhdngt.) Nach
den 10 im Programm vorgesehenen Iterationsschritten verdndern sich die Kom-
ponenten von E;(o) bei weiteren Iterationsschritten um weniger als 5 9.



SOURCE | ICSTING

STMT LEV NT

1 {NOCUNDFRFLOW)
. VS: PRNOC NPTIONSIMATNYG

2 1 OPEN FILE{SYSPRINT) LINF¢IZ¢(1277»

3 1 DCL {HHEPS T yD5yMU{5,0:40),HW{B5) 4 {YH,¥Y){81D),YD{(810) INTTIALI{(R1D)N),
HIgH2, 24 {IMaAY{23,23),{R,045,6H){23),00{29,39),0,YM(3),R1,R2,
CX1(23,23Y 3ASED(QRP), COX{23,23) BASEN(DQP),
PR{?23) BASED(RP}, NPRI23) BASEN(NRP},
X{0:10,273) BALEN(SP), NX{0:10,23) BASEDIDSR) ) FLOAT(15),

(T 309Ky LaMaNyNM ND G NONG NV, INULZND)I{12Y,RP,FHID223 ),
XI{21:25}) FIXED RINARY,

TRTINITIAL (3111693} FIXED RINARY(31,0),

MTNV ENTRYS

FO: PRAOCENURE(T,Y,0Y);
NOL TT,YU*),DY(*),1,H1,H2) FLOAT(15),

"~ (I,NH) FIXED BINARY;
HI=YI{24)%Y(37) 7{14CN(36,33) %Y (36));
H2=Y{36)5Y(38) /{14000 36,35)%Y(36)) 3
DY(36)==C0036,311%Y(36)=C0(36,32)%H1-C0O(36,34) *H?;
DY(37)=CA37,1)%H1=CNOL37,2)=Y(37);
DY(38)=C0{38,1)*H2-CD(38,2)+Y(38); ,
DY(29)==CO(37,31)%Y(36)=CO130,32) xH]=LCO {39,321 &kH?=CO (39,24 )%Y(37)

~C0(39,35) %Y (38) +C0139,36)*(N5-Y(39)) 3

Jt
N

D0 DN N
NN N NN

d ok

12 2 DN T=1 TN 11 BY 53
12 2 1 H=1;

14 2 1 DO K=1 T 5;

16§ 2 2 H=H4CO(T ,K+1)Y(T+K=1);

16 2 2 END;

17 2 1 H=1/H;

18 2 1 DO K=1 TN 53

19 2 2 NH=I4+K-13

20 2 2 DYINH}==COUNH, 1) %Y{NH}*Y{26)%H;

21 2 2 BY(36)=0Y(36)-C0( 36, 1) XDYINH) /COINH, 1) ;
22 2 2 BY(39)=0Y(391+C0137,H)=DY (NH)/COINH, 113
22 2 2 END;

24 2 1 FNPL:

25 2 0N T=16 T 203

26 2 1 H=14C0(I,2)%Y(T1);

277 2 1 0DC K=1 TJ 153

28 7 2 H=HECO[T,2+4K)=Y{K);

29 2 2 END;

30 2 1 DY(T)=—CO{T,1)%Y(T)%Y(36) /43

31 2 1 NY(35)=0Y(36)=C0{36, T)=NVY{I}/CCIT,1)3

12 2 1 0Y(39)=DY{39)+C0(30,T)=NV{T1)/0(T,1);

22 2 1 END3

4 2 na 1=21 T 253 '
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STMT LEV NT

35 2 01 DY{T)e=C0{T, 13V {IY.YI36) /(i 1+C01{T,2) %Y T} ) x(14+CO{T3)%Y{XILIVI})3
36 2 1 DYI{35)=DY(36)-CO0(36,T¥%DY{TI/C0(T,1)3
27 | 0?(39)=DY(39)+CC(39,!)*QY{I)lCO(i,1);
38 2 1 END
39 2 on I 24 TO 303
40 2 1 DY(IV==CO{I,1d)RY{I)xY(T45)/(1+C0(I, 7)*¥(1)),
41 . 2 1 DYI38)=DY{36)-C0(36,T1%0Y{1)/0C0{T,1})3
47 2 1 DY(3G)=DYI{39)+C0(39,11%DY{T)/C0(T,1)3
43 2 1 END3
44 2 nn 1=31 TO 35;
45 2 1 H=13
46 2 1 D0 K=1 79 153
47 2 2 H=H+CO(T ,K+2) 2 Y{X);
48 2 2 END3
49 2 1 DYLIY=CO{T,13%Y{1=5)/7(1+CO11,2)%Y(I-5})/H*Y{36)3
50 2 1 END3
51 2 RETURN;S
53 2 END3
£3 1 Fl: PRAQCEDURE (T,Y,DV):
54 2 DCL (T,¥(%),DY{x)) FLOAT [15),
{1,K) FIXED BINARY:
55 2 aP=ADDRIY{1) )3 DEP=ADDR(DY (1))
57 2 AP=ADNR{Y{NQ)) 3 DRP=ANDRINYINGY) 3
59 2 SP=ADDR{YINON) ) NSO=ADNR{NY(NGNY )
61 2 CALL JACOBT {(X{R=14%)},IM);
6?2 brd CALL MMSS (JM:GXsN.NV,D5GX) 3
€3 2 CALL RS (X{R=1,%),G)3
64 2 CALL MMGY (JM,PR=-X{R=1,%),NV,DPR);
£5 2 Do T=1 TO NV: NDPR{I)=0PR{T)+ G{T)3 ENDS
68 ? TF R>1 THEN CALL RSIX{0D4%),G)3
69 2 N I=1-TO NV: (0, I)=501)3 END;
72 2 DN K=1 TN R-13
73 2 1 CALL JACDBT (X{K-1,%),IM);
74 2 1 TF K>1 THEN CALL RS{X{K-1,%)y5);3 ,
75 2 1 CALL MMGVUIM, XUK % =X{K=1,%) yNV,DX[Ky%x) )3
76 2 1 DO I=1 TO NV; DX{K,I)=nX{K,I1)+Gl1); END;
79 2 1 END3 : : '
30 2 RETURN;
81 2 END3
]2 1 2K: PRACEDURE (T,HyYeNyFKT)3
a2 2 NCL FKT ENTRY,
[T,H, YUE) HH, (DY 1,DY2,DY3,DY4)(N)) FLDAT(15),
{N,7,K)FIXED BINARY; '
8 2 HH=H/2Y o
85 ? CALL FKT{T,Y,DY1);
R6 2 DY 1=1 TO NM;
37 2 1 DO K=NU{I} TO NOUI}3
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S5TMT LEV NT

a8 2 2 YHIK ) =Y{ K eHHEDY] {K)}

839 2 2 END:

90 2 1 END3

31 2 CALL FETI{T,YH,DY2}3

92 2 DN T=1 T M

32 2 1 DO ®=NU(I) T ND{T);

94 2 2 YHIK Y=Y {K Y +HHIDY2{K )3

S5 2 2 END:

54 2 1 END;

97 2 CALL FKT{T,YH,DY3)3

$8 2 N I=1 TO MM

99 2 1 NN K=NU{I) T3 NO(I);

100 2 2 YHI{X )=V {X)+HEDY3 (K )

101 2 2 FEND;

102 2 1 END: . :

102 ? CALL FETIT,YH,NY4}3

104 2 NN I=1 T NM;

105 2 1 DO ¥=NU{T) TO NO{T}3

106 2 2 YIK)=Y{K ) +HXIDYLIKYE25{DY2 (K} +DY3{K) ) +DY4IK])) /K3
107 2 2 END; .
108 71 END3

109 2 RETIIRN;

110 2 FND3
111 1 JACNRT: PRACEDYRE (Xy.4)3 - ,
112 2 DOL (XT%), J{%,%) yH] yH2,H3,H4,H5) FLDAT(15)3
113 2 HI=1/{X{7i+#X{1113
114 2 H2=1/7(X{9)+X{2)+X{23)1%X(1));

115 ? H3=17{X{13)+X(3));

116 2 He=X{17)1/X(6);

117 2 H5=X{13)/X{38);

118 2 JU1, 1) ==X{A)RXL101EX U 3P EXL Ty *HL#H 13

119 2 J{1,3)==X{6)=X{10}%X{1) *H1;

120 2 JU1,6)==X{10) = x{ 1) x! 3y =Hl;

121 2 JU1, 7 ==301,1 %X (1) /X{7}3

122 2 J1,103=301,6)%X16)/%X{10);

123 2 JU2,1)=X08Y% X011 )EXL2) %X 3 ) HH2XHPAX{ 2 3) 3
124 2 JU2,2)==3(2, 11X (9 +X{23)xX 1))/ (X(2)=X{23) )3
125 2 J02,3)==X{3)%X{11)%X{2)%H2;3

126 ? J{2,8)=J1{2,3)%X(3)/X(8);

127 2 J12,91=3(2,1)/%X(23) 3

128 2 J{2,111=J02,81=X{8)/X{11};

129 2 Ji24231=J{2,91%X{1}3

130 ? JU2, 1) == 301,11 /X{6)=1{2,1) /X(R);

131 2 J03,2)==3(2,2)/%{8);

122 2 JU2,3 ==, 3) /X{6Y= 12,21 /X (8)=XL 121 AX (15 ) AX (41X () ) *HAKHA=X1 14} 3
123 ? J03,4)==X{12)%X{15) *X{ 3} *H3;

134 2 J03,7)==0(1,7)/X16)3

135 2 J103,9)=—302,9)7%X18};



- 97-

STMT LFV NT

136 2 J3,10V==3(1,10)/X{6);

127 4 J{3,110==3{2,11)/X( 23

138 2 JU3,12¥=0{3,4¥=xX{&4)/X(12);

129 2 J12,13)==J(3,41%X{4)2H33

140 2 J{3,14)=~X{3);

141 o JU03,15¥=J(2,12Y%X{12)/X{15);

142 2 J{3,23y=-3(2,23)/X(8)3

143 2 JU4,3)=X{15)%=X{4)*X{13)%H3I*HI3

144 2 Jla,a)Y==303,4)/X112)=-X(16);

145 2 Ja,13)=-3{4,3)12X(3)/X(13)3

144 2 JU4,15)==3(3,12%/X(15);

147 2 JU4,16)==X14)3 :

148 2 J{5,11=Jl1,13%H44J{2,11*H5;

149 2 JI8,2)¥=302,2)%H5;

150 2 J(Sg3)=J(l,3)*H4+J(2,3)*H5—J(4,3)*X(19’—X(20,*X(14’:

181 2 JU5,4Y=J{3,12 X109} /X{4)=-X{(21)} %X {14}

152 2 J{5,5¥==X{22)3

183 2 JUS5,7¥=011,7)%H43

154 2 J15,3)=J{2,9)%H53

155 2 J{5,10)=011,10)%H4;

156 ? JUS,113=3(2,11)%H5;

157 2 JI5,13)==J{4,13)*X{1);

i58 2 JI5514)==X{2D)=%X{(3) 3

159 2 J{5415)== 314,15} %X119);

160 2 J(5,18)==X{21)=%X{4};

141 ? JUB,17)=0(1,6)3

162 2 Ji5,18¥1=d(Z2481)3

1&3 2 M5,19)=0{(3,12)3

154 2 J(5,20)==X{14)%X{3)3

155 2 J{5421)=-X11A1%X{4);

1£6 2 JU18,22)=05-X{5}3

167 2 JU5923)=3{2423)V%H5;

168 2 RETURNS :

169 2 END S

i7¢ 1 RSs PROCFNUIRE (X6}

171 2 NOL IX{EY,GUx),H1,H2,H3) FLOATL1S)S

172 2 HI=X{10)=X{1)=X(3)7{X{TI+X(1))3

1732 2 H2=X{11)2XI2)%X{2) Z7{ {0+ X{2)+X(22)%X{1));

174 2 H3=X{15)2X{3)%X{4&)/7{X{13)+X{(3))3

175 2 G{1)==X{6) =M1}

1746 2 C(2)==X{3)yxH2; .

177 z C{3j=HI+92-R{12 1 %H3-X{141%X{3};

178 2 Gi4a)=H3-X{16) %2%X({4}3

179 2 3(5)=—X(17)*H1—X(18)*HZ-X(lQ)*H?-X(20)*X(14)*X(3’-X(21,*X(16)*X'4)
+X{22 ¥ {N5~=X{5))} - : e

130 2 PETURNS

131 2 END3
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STMT LEV NT

132 1 MMAOY: PRICENURE {A,8,N,0105
183 2 NCL (Al%,%),8(%)},C{X}}) FLOATI1S),
{M,1} FIXED BI'JARY3
174 2 DO I=1 T3 Nj
185 2 1 CHIY=CUMIA(T,*)1%R}3
1856 2 ENDS
187 2 RETURN;S
138 2 ENDS
185 1 MMSS: PROC (A 4By Ny IV,CY3
190 2 DCL {A{#, %), B{ %, %), Cl*,*),5) FLOATI15),
{I,KeLgNyNYY BINARY FIXEDS
191 2 no I=1 10O NV3
192 2 1 DO K=1 T N;
133 2 2 S=03%
194 2 2 £o L=1 70O NV3
195 2 3 S=S+A{TI,L1%*B{L,X);
196 2 3 END3
197 2 2 TF KDNY THEN S=S+A(T1,K);
193 2 2 ClT,K) =53
199 2 2 END3
2C¢C 2 1 END;
201 2 END 3
202 1 {NOFIXEDNVERFLNOW) :
JUFL: PROGENURE (U,N) RETURNSIFLOATILIST)S
203 2 nocL {U,n) FLNATLLS)
204 2 IR=IR*£55333
205 2 IF IR<CHD THEN IR=IR+2147483447+13
2C6 2 RETURN{U+IR®D 4654613 E=0%{3-1) )3
207 2 END3
2138 1 ON ERROR SNAP BEGIM: PUT LIST (DyR,T,Y)3 GO TO ENDES ENDJ
212 H C0=03
213 1 N5=8.03
214 1 R1=7UFL{0,1); R2=ZUFLID,1)}3
216 1 VM1 =MIN{RI,R2)35 VM{2)=ABS{R2-R1); UM{3)=1-MAX{R1,R2);
218 1 NN I=1 TO 11 BY 53
220 1 1 D0 K=1 7953 :
221 1 2 COlT,K+1)1=1/2UFL{0.1,20)3 ~
222 1 2 COUAH, THE=1Y=TUFL (), UMI{TI/5+ 13120001 ,%41 )3
223 1 2 CO139, T4K-11=20FL {1,4)*C00 36, T+ -1)3
224 1 2 COIT+#K=1 1) =7UFLI2 A1 *CO{38,T+K=1]3
225 1 2 ENDS ‘
226 1 1 END3
227 1 o I=18 T3 203
228 1 1 COlI1,2)=1/ZUFLI0.1,20)3
228 1 1 CO(356,11=7UFL{D,0.0A)Y*C0{T1,2};
230 1 1 COoU39, 11 =ZUFL{1,4)%00{36,1};



STMT LEV NT

221
232
233
234
235
234
237
238
239
240
241
242
243
244
245
2456
247
248
249
250
2¢1
252
253
254
255
254
257
258
240
262
284
266
269
272
273
2174
215
216
277
280
281
284
285

286
237
292
293
294
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CO{T,13=ZUFL{2,9)%C0{36,7)3
Do K=1 70 153

CO(T 4K+2})=1/72UF1{0.5,50);
END3

END3s

DO 1=21 TD 253
COlI,2¥=172UFL{0.1,20)3
COU36,11=7UFLLD,0.06)%C0(T,2}3
CO(39,1)=ZUFL(1,4)*C0{26,1)3
COCI,1)=ZUFL{2,23)%C0(36,1)3
CO(I,3)=7UFL{0.1,10)3
XI(I1)=ZUFL{1,16)%

ENDs

nDo 1=26 TO 303
CO{1,2)=1/77UFL{0,.1,20)3
CO{36,11=7UFL{0,0. 2)*50(?:2?2
CG(39,1)=ZUFL(1,4)*50(36,1);
CO(T,1)=ZUFL{2,9)%CD(36,1)3

£ND;

Do I=31 70 353
CO(Y42)=1/7UFLID,1,20)}
CO(T,1)=ZUFLI04D,5¥%CO1T,2) 3
ne K=1 70 153

COUT,K+2)=ZUFL{0,1)3
END3
END3
C0(36,421)=0.053

£0(36,33)=1/2ZUFL{5,25); C0{36,32)=7UFL(0.10,0. 50)*C0(365,33) 3
CO(26,35)=1/ZUFL(5,25); CO(36,24)=IUFL{0.10,0, 50)%C0(36,35)3

C0137,1)=2UFL{0.3,0.6)%C0(36,32)3 C0{37,2)=0. 043
£0(38,1)1=ZUFL{0.3,0.6)%C0(36,34)5 CO(38,2)=0,043
£00(39,31)1=0.05; C0139,32)=7UFL(0.8,1.21*C0(36,32)3
CO(39,33)=7UFL(0=8,1=9)*CO(36934), £0{39,35)=0,043
MW{1,C)=0; S ,
o I=1 7D 3035

Y{1)Y=7UFL{0,6);3

MW(L,0)=MW{1,0)+Y{I};

END3

DO I1=31 TO 353 Y{I1}=03 END;

MH(3,0),Y(35)=5.03

Y{37)=ZUFL{D,0.5)3 Y(3R)=0,5=Y(37); M (4,0)1=0.53
MW{5,0),Y{39)=053

PUT ENIT ((Y{I)yCOLT,*) DD I=1 TO 39)) (F(9,3),SKIP,3 (13 F(9,3),SKIP),

PUT FOIT ((Y(I) DD I=1 TO 39)) (SKIP

1
T=03  H=0.053 NM=1; NU{Ll)=13 M,N9

DO I=1 .10 203
Do =1 TH 205
CALL RKAT,,H,Y,M,FQ)3

3
{

k|
A

C0(39434)=0,04;
CO039,361=1.03

SKT1P) 3

{13 F(Q,B) SKIP),SKIP)3
1=20
137



STMT LEV NT

295 1 2 T=T+H3
296 1 2 END;
297 1 1 MW({1l,1}=0;
298 1 1 DO J=1 T9 303
299 1 2 MWL, T)=MW{1,T¥+Y{ )3
300 1 2 END; _
301 1 1 MW(3,1)=Y{36); MU{4,T)=Y(27)+Y{38)3 MW(5,1)1=Y{39)3
304 1 1 END3
305 1 PUT EDIT ((Y({I) DO I=1 7O 39)) (SKIP,3 (13 F(9,3),5KIP},SKIP);
206 1 nn I=1 TO 2500;
307 1 1 CALL RK{T,H,Y,M,FD);
308 1 1 T=T+H3
309 1 1 END;
310 1 PYT ENTIT {(Y{I} DO T=1 TO 39)) {SKIP,3 (13 F{9,3},8KIP)},SKIP);3
311 1 MW{2s%)=03
312 1 £o I=1 1D 303
313 1 1 MWI2,0)=M4{2,0)+Y({1)}
314 1 1 END;
315 1 MWL, %) =ML, %) -ME{2,0);
316 1 DN 1=1,3+%4,5;
317 1 1 HW{I)=MW{I,D);
318 1 1 DO K=1 T7 203 ;
319 1 2 IF MWIT,KIDHMLTY THFRN HW{T)=MW{I,K)3
320 1 2 END;
271 1 1 H1=HW{I})%N,15; H2=0.,737884/7H1;
323 1 1 DN K=0 T 203
324 | 7vz
.o 7=7UFL{=H1,H1};
325 1 2 IF H2XEXP{-2% (7/H1)**2)/ZUFL(09A7) THEN n/OTH 7V
3256 1 2 MW(T ,KY=MWLT,KY+73 .
327 1 2 ENDs ' .
3728 1 1 HWIE)=1/HW{I)%%2;
329 1 1 END; ) o . v
330 1 DO 1=0 TO 203 PUT LIST (Mu{#*,1)) SKIP; END3
2723 1 EH{0) =113 FH{1}=10; FH{2)=93 FH{I)=12; FH{4)=14; FHI(5)=13;3
339 1 FHI61=19; FH{7)=203 FHI8Y=213 FH{9)=22; FHI10I=15; FH{11) =733
345 1 GH=0.003;
346 1 EPS=1£=503 1{=0.05;
348 1 ¥=03 c=03 IM=0;
151 1 N=233 NQ=N*N+13; NON=MNO+N3
354 1 NV=53 NU{1)=13 @ NO{L)=*NVs
357 1 no I=2 T 13; '
358 . 1 1 NUTTI=NQ+#NR{I-2}5 NO{T)=NULI)I+NV-13
360 -1 1 END;
361 1 CYOUNQN) =MH{1,0)% 0,453 YOUNAN+1) =MW (1 ,01%0.553
3473 1 YOINQIN#2I=MW{3,0): . VOINON+3Y=ME{4,0) 3 :
365 1 YO{NON+4) =M {5,015 YOINGN+5)=2,0; YO{NAN+61}=2,00;
368 1 YOUNAN+TY=2,03 YO{HON+8Y=2C0.03 YOINQN+2)=0.5;
371 1 YO{NGN+1IN)=0.073 YO{NQM+11Y)=2.03 YOUNON+12)=15,03
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374
377
380
383
384
385
386
387
388
389
390
391
392
393
337
399
401
403
405
406
407
408
4CsS
410
411
412
413
416

417

418

41%
420

421
422
423
424
425
426
421
428
429
430
431
422
413
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YO{NCN+13)=0.043 YO{NON+14}=C.135; YO{NQN+15)=0.043
YOINQN+16) =4.03 YOLNON+1T7)=1.03 YO(NON+183¥=1.03

YOINAN+12)=1.03% YOUNQN+28Y=1.03 YO(NQN+21) =1,03

YOLNON+221=1.0%"

L=03

Do I=1 T4 N3

DO K=1 7O N3

L=L+13

IF I=K THEN YO{L}=13

END3
END3
DO R=1 7O 103

NM=R+23

M=N*{N+R+1)3 T=0; A=03 B=03
BI{1),RI2)=MU{1,0}%HH(1); B{3)=M{3,0)}*HW{3)3
Bl&Y=MU{4,0Y%HWI{4): B{5)=MW{5,01%HWI5);
Al191)9A01,2),A02,1),A02,2)=HH{1); A(3,3)=HW{3)3
Al4,4)=HHI4)3 A(5,5)=HH{%);

D0 I=1 7O M3

YH{I),Y{T)=YO(I};

END3

oo I=1 TO 203

DO X =1 TO 203

CALL RK{T,H,YsM,F1) H
T=T+H 3 - .

SP=ADDRIYINQNY ) ;

QP=ADDRI{Y{1))s RP=ADDR{VIN H
5)) (SKiP, 6 E(11,31)3

\
PYT EDITIT,I{X{R~-1,L} NO L=1 TO
DD J=1 70 Nq

D K= 1 TQ N:
ALI G KI=ALI 3K+ {GXE L 3V #GXI2, 31 ) HIGX (1, KI+6XT24 K IXHWIL1 T +
GXIB 3 IVHGX L3, KIXHW () 46X 4, I ) *CX{ 4, K ) XHWL 4) +
GX{B5y 16X I5 ,KYkHK{5)} ]
END;
FND3
FND3

Do I=1 TH FHI0)3
AUFH{TI)yFHUTII=A(EH(T) JFHIT ) +GHIT) /YO INON+FHIT) =1 )%*23

BUFH(T)I=RIFHI T ))+GHI T Y /YO INON+FHIT)-1) 3
ENS:

CALL MINV (A, NyD,EPS);
fALL MMGY (A, Ry N,C) s
PUT SKIPs
PUT LIST (L)
NG I=1 79 N3

yoiM+1Y¥=C1 13



-\q@—

STMT LEV NT

434 1 2 END;

435 1 1 END;

436 1 ENDE:
END3
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Anhang C

Rechenprogramm fiir das Selbstreinigungsmodell des Rheins



SOURCE LISTING

STMT LEV NT

RH: PROC COPTIONS {MAIN};

1 ,
2 1 DCL {HeHHy Ty WFV WT yOMsY{6) 3 AL6,4 T (DL VyWsDKySVI(L2) ,KMsaK4N) FLOAT(15),
(UG{13)y1,d9M) FIXED BINARY;:
3 1 FO3: PROC (T,Y;DY);
& 2 DCL (TeY{*),DY(*),H1,H2,H3) FLOAT {15})3
5 2 HI=A{4, 1IRY{LI%Y(4}/{AL4,2)4Y(1))3
6 2 H2=A(4,3)%Y{215Y {4 ) /7{A{4,4)+Y(2)+A14,5) %Y (1))
7 2 H3=A{5, 1)%Y(4)%Y{5)}/{A{5,2)+Y{4));
8 2 IF Y(6)<0el THEN H1,H2;H3=0;
9 2 DY {1)==A{1,1)%xHI+A{1,2)%A{1,3)
10 2 DY (2)==A{2, 1I%H2#{ 1-A{1, 2V )%A{1,3) 3
1i 2 DY{3)=A(3,1)%A{1,3};
12 2 DY(4)=Hl $H2=A (4, 6)¥H3-A( 4, TI%Y{4);
13 2 DY{5)=H3-A{5,3)%Y{5);
14 2 DYU{6)=Al6, 1)K{0OM=Y (6] )=A {6421 HL-A{6,3)KH2=A{6,4 1 %Al #,7) %Y (4} ~A(6,5)%H3
~AL6,6)KA(S,3RY{H)+A{6,T) 3
15 2 RETURN
16 2 END;
17 1 RK: PROCEDURE (T,H,Y,N,FKT)3
18 2 DCL FKT ENTRY, .
[T HYUX) HH; {YO,DYL,DY2,DY3,DY4)I{N)) FLOAT(15),
(INeI,K)FIXED BINARY;
19 2 HH=H/23
20 2 CALL FKT{T,Y,DYL};
21 2 DR I=1 TO N3 YOU{I)=Y{I}+HHEDYIIT) END3
24 2 CALL FKT(T,Y0,DY2);
25 2 DO I=1 TO N3 YO{1)=Y{1)+HHEDY2{1}3 END3
28 2 CALL FKT{T,Y0,DY3}:
29 2 DO I=1 TO N3 YO{I)=Y(T1)+H*DY3( 1) END 3
32 2 CALL FKT{T,Y0,DY4);
33 2 Do 1=1 TO N;
34 2 1 Y(I)=YU{I)+H{DYL{ 1) +2%{DY2(I)4DY3(1))+DY4{ 1)) /6;
35 2 1 END; '
36 2 RETURNZ
37 2 END;
a8 1 GET LIST {A):; PUT EDIT (*PARAMETER'Y, A} (XI25),A,3KI2(2),56(5KIP,

7 F110:43) )14
40 1 PUT EDIT (*KMY'3'AL 1,31, A(1,2)7,%V?,*MQ*, A{6,1)")
(SKIPUAYs AgX{BY yAp X{O )9 A, X{LL) 4 Ay X{14) A, X(iL1) 5A)

41 1 GET LIST {UG,DCyW,y SVyDKy V)3
42 1 GET LIST (WFV,WT,0M)3

43 1 DK=DK#*1,2%1,0241%%{UT-20);
44 1 ne 1=1 70 123



STMT LEV NT

PUT EDIT (UGLI)eDCIII,SVIII VLI, W{T)oDK(I)) (SKIP,F(3,0),5 E{15+3));

45 1 1
46 1 1 END3
47 1 PUT EDIT (9Q/MQ®3*T1,705%) (SKIP{3):X{10)sAsX{5),A9X{T),A);
48 1 PUT EDIT {(WFV,HWT,OM) (SKIP,X{9),F{5,2)42 F{852));
49 1 KM=400,00; T=03 H=0.053 M=63 J=13
s¢ 1 GET LIST (Y)3 HH=Y(1)+Y({2)+Y(3);
56 1 PUT EDIT (KMyHHsY) (SKIP{20),F(6,0),7 E(15,5));
57 1 DO WHILE (KM<850)3
58 1 1 IF (KM>=UG(J)) THEN DO;
59 1 2 A(1,3)=DCUJIRVIJI/{NFVRH{J))*2TT7.7783
60 1 2 All1,2)=SViJ);
61 1 2  Al6,1)=DKIJ);
62 1 2 J=J+ls
63 1 2 END:
64 1 1 CALL RK(T,H,Y,MyFO)3;
65 1 1 T=T+H3 KMN=KM#V{J-1)%H;
67 1 1 IF {(TRUNCU{KM/2)<TRUNC(KMN/2}) THEN DO3
68 1 2  HHEY{1)4Y{(2)+Y{(3);
69 1 2  PUT EDIT (KMN,HH,Y) {SKIP,F(640),7 E(15451)3
70 1 2 END;
71 1 1 KM=KMN;
72 1 1 END:
73 1 END:
PARAMETER

2.600 0.000 0+000 0.000 0,000 0.000 0000

3,400 0.000 0.000 0,000 04000 04000 04000

0.050 0.000 06000 0.000 0,000 0.000 0,000

0480 20.000 04100 20.000 3,000 3,000 04060

0.360 12.000 0.070 0.000 04000 06000 04000

0,000 1,600 24400 1,000 2,000 1.000 0.079
KM AL1,3) All,2) v MQ Al6,1)
400 64250E~01 5.000E-01 54000E+00 1.200£+03 2.52)E-01
420 8.750E+400 4,000E-01 5+ 000E +00 1.300E+03 2.520E-01
435 5.000E-01 5.000E-01 5+000E+00 1.300E+03 2.520£-01
500 1.375E+01 44000E-01 44 000FE+00 1. 500E+03 2.280E-01
506 6¢250E-01 5.000E-01 3.500E+00 1.500E+03 2416)E=01
530 3, 750E-01 5,000E-01 6+500E+00 1.600E+03 2,640E-01
590 7.500E-01 5.000E~01 6.000E+00 1.900€+03 2e 4D0E=-01
660 3. 125E+00 5,000E~01 5.000E+00 2.000E+03 2:4005-01
680 54 625E+00 5.,000E-01 5+ 000E +00 2.000E+03 2e40)E=01
700 1.2 50E400 5. 000E~01 5.000E+00 2.000E+03 2.4002-01
725 24500 E+00 5, 000E-01 5.000E+00 2.000E+03 2e52)E-01
815 1.250E+00 5,000E-01 5.000E+00 2+ 100E+03 24400E-01

Q/MQ T 0s
1425 20400 9.20






