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Zusammenfassung

Die Selbstreinigungsvorgänge in Flüssen werden qualitativ beschrieben. Die
Möglichkeiten zur Simulation dieser Vorgänge durch Systeme gekoppelter Dif
ferentialgleichungen werden diskutiert. Für das dabei auftretende Problem,
die Parameter des Differentialgleichungssystems aus Meßwerten der abhängi
gen Variablen zu bestimmen (Modellidentifizierung), wird das Verfahren der
Quasilinearisierung vorgeschlagen und erläutert. Es werden einige Selbst
reinigungsmodelle für einfache Laborsysteme vorgestellt und mit diesem
Verfahren identifiziert. Ein Modell für benthosfreie Flüsse wird aufgestellt
und daraufhin untersucht, unter welchen Bedingungen es bei tragbarem Meß
aufwand identifiziert werden kann. Die abhängigen 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
schließend wird ein Modell für die Selbstreinigung des Rheins zwischen
Mannheim/Ludwigshafen und der holländischen Grenze vorgeschlagen. Es ist
mit den vorliegenden Meßwerten konsistent und gestattet bereits einige
Aussagen über die Folgen zukünftiger Aktivitäten (z.B. Einleitung von
Kraftwerksabwärme, Bau von Kläranlagen) auf die Rheinwasserqualität.

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 variables. For this problem, called model identification,
the quasilinearization technique is recommended and explained. The technique
is applied to self-purification models of some simple laboratory studtes.
A model is given of rivers whose benthos m~y 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 Flüsse ist es heute unbestrit
ten, daß die Anstrengungen zum Gewässerschutz wesentlich verstärkt werden
müssen /18/. Unsicherheit besteht jedoch oft bei der Auswahl geeigneter
Maßnahmen in konkreten Situationen. Ein wichtiger Faktor ist hierbei das
Selbstreinigungsvermöqen des Flusses: Es soll einerseits qenutzt, anderer
seits aber nicht überfordert werden. Dieses Optimierungsproblem ist nur zu
lösen, wenn man die Selbstreinigungsvorgänge quantitativ beherrscht, aber
davon ist man heute noch weit entfernt. So basieren die meisten Sanierunqs
programme für Flüsse auf der sog. Streeter-Phelps-Gleichung (z.B. /53/),
obwohl man heute weiß, daß diese Gleichung die Selbstreinigungsvorgänge
nur sehr grob erfaßt /32/ (s.a. Abschn. 4.2.).

Einen Beitrag zu einer realistischeren Modelltheorie für die Selbstreini
gung in Flüssen stellen die folgenden überlegungen dar. Sie qinqenaus von
der Frage, wie die Gewässeraufheizung durch Kraftwerksabwärme mit der orga-
nischen Verschmutzunq zusammenwirkt /50/. Zunächst werden die biologischen,
biochemischen, physikalischen und mathematischen Grundlagen für die Aufstel
lung von mathematischen Modellen der Selbstreinigung zusammengetragen. Dann
werden verschiedene SelbstreiniQungsmodelle sowie deren Möqlichkeiten und
Grenzen diskutiert.

2. Qualitative Beschreibung der Selbstreinigunqsvorgänqe

2.1. Abbau der Schmutzstoffe durch Bakterien

In dem komplexen Geschehen, das man als Selbstreiniqunq bezeichnet, ist der
erste und wichtigste Schritt der Abbau (Dissimilation) der Schmutzstoffe durch
Bakterien (und niedere Pilze). Unter Abbau versteht man chemische Umwandlunqen,
bei denen (elektrochemische) Energie frei wird. Mit dieser Energie werden zu
nächst energiereiche organische Phosphate (hauptsächlich Adenosintriphosphat
(ATP)) aufgebaut, die wiederum als Energielieferanten für die Biomassesvnthese
(Vermehrung, Wachstum) und für die Aufrechterhaltung der Lebensfunktionen (Be
wegung, Ersatz spontan entarteter Eiweißmoleküle usw.) dienen. Den Enerqiever
brauch für die Aufrechterhaltunq 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 Substanz nicht
enthält, diese müssen dann außerdem 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
sächlich des Reservestoffs Glykogen /10/)in Gang gehalten. Dabei nimmt die Bio
masse allmählich ab, denn die Abbauprodukte werden ausgeschieden. Der Abbau
eines Schmutzstoffeserfolgt i .a. über lange Ketten enzymkatalysierter Reaktio
nen (s.z.B. /10/). Die energieliefernden Reaktionen sind dabei in jedem Falle
Oxidationen, und zwar hauptsächlich Oxidationen durch Dehydrierung. Als
letzter (extrazellulärer) lvasserstoffakzeptor kommt in erster Linie Sauerstoff
in Frage (aerober Abbau), aber u.U. werden auch andere Stoffe (z.B. Sulfat,
CO2, oder Bruchstücke abgebauter Moleküle) reduziert (anaerober Abbau). Bei
organischen Verbindungen ist der Abbau mit einer Zerlegung der Moleküle ver
bunden, die im Idealfall bis zu einer vollständigen Mineralisierung, d.h. den
Endprodukten CO2, H20 und ggf. anorganischen Ionen (wie N0 3-, S04-- usw.)
führt. Entsprechend den verschiedenen Schmutzstoffen können die ersten Abbau
schritte recht unterschiedlich sein, sie sind aber so gerichtet, daß mit zu
nehmendem Abbaü immer mehr Abbauwege ineinander münden. So sind für die Ab
bauwege, die bis zu CO2 und H20 führen, schließlich nur noch zwei mögliche
Verläufe bekannt: Der Krebszyklus und der Pentosephosphatzyklus /61/.

Die Enzyme, die die einzelnen Abbau- (und Synthese)-Schritte katalysieren
sind Proteine oder Proteide, die bzg1. des umgesetzten Stoffes (Substrat)
und bzgl. der Reaktion sehr spezifisch sind. Die Fähigkeit 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 letzten Jahrzehnten erstmals auftraten, wer
den nicht oder nur teilweise abgebaut; dazu gehören beispielsweise die
chlorierten Kohlenwasserstoffe /28, 58/. Nur ein Teil der Enzyme, die sog.
konstitutiven Enzyme, wird von den Mikroorganismen unabhängig vom Nähr
stoffangebot gebildet. Die anderen Enzyme sind induzierbar, d.h. die gene
tisch fixierte Fähigkeit zu ihrer Bildung wird erst realisiert, wenn das
entsprechende Substrat (oft genügen auch andere, meist strukturell ver
wandte Verbindungen) angeboten wird.
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Enzymkatalysiert sind auch die Reaktionen, die dem Transport der Substrat
moleküle durch die Zellwand und die cytoplasmatische Membran dienen; man
nennt diese Enzyme Permeasen. Die gewöhnliche Diffusion spielt bei der Auf
nahme des Substrats kaum eine Rolle, weil der Transport i.a. qeqen ein os
motisches Gefälle erfolqen muß.

Wenn die Substratmoleküle sehr groß sind (z.B. Stärke, Zellulose, Eiweiße),
ist ein direkter Transport ins Zellinnere nicht möglich. In diesen Fällen
laufen die ersten Abbaureaktionen, die zu hinreichend kleinen Bruchstücken
führen, extracellulär ab. Sie werden katalysiert von Exoenzymen~ d.h. Enzymen,
die außerhalb der cytoplasmatischen ~1embran wirken. Die Exoenzyme können so
wohl an die Zellwand ~ebunden als auch im umgebenden Medium verteilt sein.
Sie unterscheiden sich von den Endoenzvmen durch ihr geringes r~olekularoe

wicht (104 - 105 im Gegensatz zu 105 - 106 bei den Endoenzvmen) und durch
ihren extrem niedrigen Cystin- bzw, Cystein-Gehalt /76/.

Hinsichtlich der Abbauleistungen bestehen zwischen den Bakterienarten große
Unterschiede. So gedeihen ~anche Bakterien in rein anorganischen Nährlösun
gen (autotrophe Bakterien), während andere auf (teilweise recbt komplizierte)
organische Verbindungen angewiesen sind (heterotrophe Organismen). Eine ande
re Klassifizierunq beruht auf den Unterschieden bei der Enerqiegewinnunq
durch Dehydrierung: Den strikten Aerobiern ist nur der aerobe Abbau möglich,
die fakultativen Aerobier bauen je nach den Umständen aerob oder anaerob ab,
die Anaerobier sind nur zum anaeroben Abbau fähiq und die strikten Anaerobier
sterben bei Anwesenheit von Sauerstoff ab. Innerhalb der durch die Gegen
sätze aerob-anaerob und autotroph-heterotroph qeqebenen Gruopenoibt es wi e
der zahlreiche Differenzierungen. So gewinnen beispielsweise die Bakterien
der Familie Nitrobacteriaceae (autotroph. strikt aerob) ihre Energie aus
schließlich durch Nitrifikation (d.h. Oxidation von Ammonium zu Nitrit und
von Nitrit zu Nitrat), während die ebenfalls autotrophen und strikt aeroben
Bakterien der Familie Beqqiatoaceae ihre Energie ausschließlich durch Oxida
tion von Schwefel und Schwefelwasserstoff gewinnen /31/.

Wenn in einer Substratlösunq verschiedene Bakterienarten vorlienen, die alle
zum Abbau des Substrats in der Lage sind, so erfolgt in den meisten Fällen
der Abbau bei allen Bakterien über dieselbe Reaktionskette. D.h. bzql. des
Substratabbaus verhält sich die heterogene Population weitgehend wie eine
homogene Population (s.z.S. /35, 92/).
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Die in Flüssen vorkommenden Bakterien zeigen nun hinsichtlich der Verwert
barkeit von Schmutzstoffen eine sehr große Flexibilität /31,43/, d.h. bei
der Untersuchung der Selbstreinigungsvorgänge kann man in guter Näherung da
von ausgehen, daß sich die Bakterien gegenüber den meisten Schmutzstoffen
wie eine homogene Population verhalten. Diese Voraussetzung kann auch dann
noch erfüllt sein, wenn nur wenige Arten zum Abbau einer Substanz in der
Lage sind. Denn oft stehen Zwischenprodukte dieses Abbaus allen Bakterien
zur Verfügung. Dies ist natürlich besonders gut möglich bei den Endproduk
ten der Reaktionen, die von Exoenzymen katalysiert werden. Die in Flüssen
vorkommenden Bakteri en gehören überwi egend den Gattungen Baci 11 us , Aero
bacter, Pseudomonas, Flavobacterium, Escherichia, Achromobacter, Alcaligenes,
Micrococcus, Sphaerotilus oder Chromobacterium an /31, 43, 44, 65/.

Oie wichtigste Ausnahme hinsichtlich des kollektiven Abbauverhaltens der
Bakterien stellen die oben erwähnten 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 fließenden (z.B. gestauten) oder ver
krauteten Gewässern eine nennenswerte Rolle /38,65, 91,95/. (In verkrauteten
Ge~'/ässern siedeln sich die Nitrifikanten auf den Wasserpflanzen an.) Außerdem
wird ihr Wachstum durch zahlreiche Schmutzstoffe gehemmt /15/, so daß ihr
Einfluß auf das Selbstreinigungsgeschehen oft vernachlässigbar ist.

Der zei tl i che Verl auf des Abbaus hängt von zah 1rei chen chemischen und phys i
kalisehen Faktoren ab. So ändert sich die Abbaugeschwindigkeit sehr stark
mit der Temperatur, und zwar nimmt sie mit der Temperatur zu, solange die
am Abbau beteil i gten Enzyme nicht denaturiert werden. Wei te re Ei nfl uß
größen sind der pH-Wert, der 02-Gehalt des Wassers, die Größe der zur Ver
fügung stehenden Festkörperoberflächen und die Turbulenz. Die letzten beiden
spielen verständlicherweise eine besonders große Rolle, wenn Exoenzyme am
Abbau beteiligt sind.

Die Kinetik eines bestimmten Substratabbaus wird oft auch von anderen Sub
straten oder nicht abbaubaren Verbindungen spezifisch beeinflußt. Die Be
einflussung kann darin bestehen, daß die Bildung eines Enzyms unterdrückt
(Repression) oder gefördert wird. So werden zahlreiche induzierbare
Enzyme, besonders Exoenyzme, erst gebi 1det, wenn andere, 1ei chter abbau-



r
- 0 -

bare Substrate verbraucht sind /76, 86/. Oie Abbaukinetik kann aber auch
dadurch beeinflußt werden, daß die Aktivität bereits vorhandener Enzyme
reguliert wird. Die Regulation kann einmal dadurch erfolgen, daß sich die
Requlatormoleküle an das Wirkungszentrum des Enzymmoleküls anlaGern und
dieses blockieren (kompetive Hemmung /63/); dann bestehen zwischen Substrat
und Regulatormolekül Gewisse strukturelle Ähnlichkeiten. (Der Sonderfall
der kompetitiven Hemmung, bei dem Substrat- und Regulatormolekiil gleich sind,
tri tt auf, wenn die AbbaU1,.,reqe zwei er Substrate ineinander münden und di e
langsamste (d.h , qeschwtndfqke t tsbes t inmende ) Reaktion auf dem gemeinsamen
Teil des Abbauweges abläuft /92/.) In vielen Fällen Taoern sich die Renul a
tormoleküle aber an anderen Stellen des Enzymmoleküls an und aktivieren oder
hemmen dessen Wirkunqszentrum durchei~Formveränderung des Moleküls (allo
sterische Regulation /63/~ in diesen Fällen besteht i.a. keine struktu
relle Ähnlichkeit zwischen Substrat- und ReQulatormolekül. Bei der kompeti
tiven Hemmung hängt die Enzymaktivität vom Verhältnis Substratkonzentration
zu Regulatorkonzentration ab; durchl:Jenügend hohe Substratkonzentration läRt
sich die Hemmung überwinden. Bei der allosterischen Regulation hängt die
Enzymaktivität daqeoen ausschlieRHch von der ReClulatorkonzentration ab.
Die allosterische Hemmung bZ\1. Aktivierung spielt auch eine wichtige Rolle
bei der endogenen Regul ierunq der Stoffwechsel vorqänce in der Zen e: Das
Endprodukt einer Reaktionskettewirkt als allosterischer Requlator auf die
erste Reaktion (Rückkopplung) /67/. Zahlreiche Abwasserinhaltsstoffe be
einflussen die Stoffwechselvorgänge so gravierend, daß die ßakterien qeschä
diqt, werden oder absterben. Solche toxische.Stoffe sind beispielsweise
Schwermetallionen /40,41/.

Große Unterschiede bestehen innerhalb des Bakterienreichs auch hinsichtlich
der Bewegl i chkei t , Es gibt festsi tzende Formen ebenso wi e die verschieden
sten Formen der BeqeißelunQ. Die ersteren können dabei durchaus mit der
fließenden Welle fortgetragen werden (wie die beweglichen Formen). sei es.
daß sie auf suspendierten Teilchen wachsen, sei es, daß sie von der Fluß
sohle losgerissen wurden.

2.2. Fortsetzung der Selbstreiniqung durch die höheren Glieder der Freß
kette und der Ei nfl uß der phototrophen Organismen

Nach der vollständiqen Elimination der Schmutzstoffe aus dem Flußwasser
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durch die Bakterien kann der Prozeß der Selbstreinigunq nicht als abge
schlossen gelten, denn ein großer Teil der beim Abbau freigesetzten Ener
gie ist für 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 "Umvandlunq" in Bakterien
masse nicht mehr in gelöster Form vor, sie sind filtrier- oder sedimentier
bar. Der Wirkungsgrad der Umwandlung, gemessen als Verhältnis des chemischen
Sauerstoffbedarfs (5. Abschn. 4.2.) der entstandenen Biomasse zum chemischen
Sauerstoffbedarf der eliminierten Stoffe liegt meist zwischen 10 und 60 %
/19,66,81/. Die Biomasse würde sich aufgrund der endogenen Atmung im wei
teren Verlauf nur sehr langsam verringern, ein Absterben würde in nennens
wertem Umfang erst relativ spät folgen /84/. Normalerweise wird jedoch die
Selbstreinigung.wesentlich schneller dadurch fortgesetzt, daß die Bakterien
von Protozoen gefressen werden; dies geschieht auch schon während des Abbaus
der Schmutzstoffe durch die Bakterien.

Die Rolle der Protozoen bei der Selbstreinigung war bis in die jüngste Zeit
sehr ümstritten (s. z.B. /65/), neuere Untersuchungen bestätigen aber ihre
große Bedeutung /12, 13,22,51,70,85,94/. Abb. 2.1 zeigt als Beispiel
die zeitliche Entwickiung der Bakteriendichte und des biologischen Sauerstoff
verbrauchs in einem Laborversuch mit Flußwasser, einmal mit und einmal ohne
Hinzugabe von Protozoen/51/. Man erkennt, daß der Sauerstoffverbrauch, der als
Maß für die physiologisch nicht mehr verwertbare freigesetzte Abbauenergie
gelten kann, im ersten Fall wesentlich größer ist. Die Bakteriendichte ist
dabei deutlich kleiner. (Bakterien- und Protozoendichten nach dem ersten
Tag liegen in derselben Größenordnung, wie die in der Natur gemessenen. Die
geringe Bakteriendichte am Anfang rührt daher, daß bei der gezieltenAbtö-
tung der natürlich vorhandenen Protozoen auch.viele Bakterien mit abgetötet
wurden.) Ob der Sauerstoffmehrverbrauch aussch 1i eßlich vom Abbau der Bakte
rien durch Protozoen herrührt, ist noch nicht restlos geklärt. So wird in
/85/ aufgrund von Meßergebnissen die Auffassung vertreten, daß die Protozoen
eine Substanz produzieren, die die Abbautätigkeit der Bakterien steigert.
Die Bedeutung der Protozoen beruht jedoch hauptsächlich auf deren Freßtätig
keit, und nur sie soll im folgenden berücksichtigt werden. Sie dürfte bei
spielsweise eine wesentliche Ursache für die im Sommer beobachtete Abnahme
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der Bakterienkonzentration im Rhein zwischen Mainz und Köln sein. Abb. 2.2a
zeigt die Bakterienkonzentrationen, die sich durch geometrische Mittelung
aus den Meßwerten der Rheinwasserwerke im Sommerhalbjahr 1967 /3/ ergaben.
Ihnen sind in Abb. 2.2b die entsprechenden Werte für das Winterhalbjahr
gegenübergestellt. Das entgegengesetzte Verhalten im Winter (wenn die Selbst
reinigung langsamer vor sich geht) zeigt, daß die Abnahme im Sommer nicht
lediglich durch nicht vergleichbare Versuchsbedingungen vorgetäuscht wird.
Der Verlauf der Kurven in anderen Jahren ist ähnlich, s. z.B. /2/.

Von den bakterienfressenden Protozoen stellen die Ziliaten den Hauptanteil
/13,70/. Die Flagellaten sind im Verlauf der Selbstreinigung auch recht
häufig, aber die meisten Vertreter dieser Protozoenklasse ernähren sich
osmotrophund verwerten Stoffwechselprodukte der Bakterien. Sie folgen
dementsprechend in ihrer Populationsdynamik eng den Bakterien und werden da
her im folgenden nicht gesondert behandelt. Während die Wachstumsgeschwin
digkeit von homogenen Bakterienpopulationen wegen der unterschiedlichen Ab
baubarkeit der Substrate über einen weiten Bereich schwanken kann, ist dies
bei Ziliatenpopulationen wegen der im großen und ganzen qleichbleibenden
Nahrung nicht der Fall. Die Schwankungen von Art zu Art scheinen jedoch bei
den Ziliaten größer zu sein als bei den verschiedenen Bakterienarten, die
von einem bestimmten Substrat leben können. Sie liegen aber bei den für die
Selbstreinigung in Flüssen wichtigen Ziliatenarten doch so dicht beieinander,
daß man näherungsweise bei der Untersuchung der Popul ati onsdynami k von ei nem
einheitlichen Verhalten aller Ziliaten ausgehen kann /13, 70, 87/ (s , Abschn.
4.2.). Die Abbautätigkeit der Ziliaten wird, wie die der Bakterien, von vie
len chemischen und physikalischen Faktoren (pH-Wert, Temperatur, usw.) beein
flußt. Im großen und ganzen ist die Anpassungsfähigkeit bei den Ziliaten ge
ringer als bei den Bakterien; so können beispielsweise nur ganz wenige Zilia
ten unter anaeroben Verhältnissen leben.

Die bakterienfressenden Organismen dienen ihrerseits wieder höheren Organis
men als Nahrung, wodurch die mit den ursprünglichen Schmutzstoffen einge
brachte chemische Energie weiter verringert wird. Diese Konsumenten 2. Ord
nung sind hauptsächlich räuberisch lebende Ziliaten, Rotatorien und Kladozeren.
Konsumenten höherer Ordnungen schließen sich an; man redet von einer Nah
rungs- oder Freßkette (obwohl der Zusammenhang nicht streng kettenförmig in
dem Sinne ist, daß Konsumenten n-ter Ordnung ausschließlich Konsumenten n-I-ter
Ordnung fressen).
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Wie bei den Bakterien gibt es auch bei den Konsumenten ortsfeste Organismen
und Organismen, die mit der fließenden Welle fortbewegt werden, wobei sich
unter den fortbewegten ebenfalls viele befinden, die an sich sessil leben.
Bei den höheren Konsumenten gibt es aber umgekehrt auch bewegliche For
men, die (im wesentlichen) ortsfest sind (oder sich mit anderer als der
Fließgeschwindigkeit bewegen); sie sind so beweglich, daß sie der Strömung
wi derstehen können.

Je höher die Ordnung eines Freßkettengliedes ist, umso geringer ist der An
teil an der ursprünglichen eingebrachten chemischen Energie, den es abbaut.
(Bei gleichem Wirkungsgrad für die Unwandlung von gefressener Biomasse in
neue Biomasse und streng kettenförmigem Zusammenhang (s.o.), würde die che
mische Energie von Glied zu Glied wie eine geometrische Folge abnehmen.)
Der Einfluß der höheren Freßkettenglieder auf die Dynamik des Selbstreini
gungsprozesses könnte trotzdem erheblich sein, weil sie die Konsumenten
niedriger Ordnungen dezimieren. Dies ist aber aus zwei Gründen i .a. nicht
der Fall: Einmal werden die Vermehrungs- und Wachstumsraten zum oberen Ende
der Freßkette hin immer kleiner. D.h., daß die höheren Konsumenten, die mit
der fli eßenden We11 e fortgetragen werden, nicht genügend Zeit haben, sich
auf das infolge der Verschmutzung erhöhte Nahrungsangebot einzustellen. Zum
anderen werden im großen und ganzen die Anforderungen an die Lebensbedingungen
bei den höheren Konsumenten immer größer (in Einzelfällen kann es durchaus
umgekehrt sein /16/), so daß viele von diesen in unseren stark verschmutzten
Gewässern entweder gar nicht existieren können oder zumindest nicht die Po
pulationsdichte erreichen, die aufgrund der Beutetierdichte möglich wäre.

Die chemische Energie, auf der sich die Freßkette aufbaut, rührt nicht aus
schließlich von den eingebrachten Schmutzstoffen her, sondern zum Teil auch
von phototrophen Organismen, d.h, von Organismen, die in der Lage sind, die
Energie des Sonnenlichts bei der Bildung neuer Biomasse zu verwerten. Zu die
ser Organi smengruppe gehören neben ei nigen Bakterien zahl rei che Flage11 aten ,
die Algen und die höheren Wasserpflanzen. Als Konsumenten der Phototrophen
kommen sehr unterschiedliche Arten infrage, von den phytophagen Ziliaten
über die Kladozeren bis zu den Fischen am oberen Ende der Nahrungskette. Im
Falle des (oft jahreszeitlich bedingten) Absterbens werden die Phototrophen
natürlich auch von Bakterien abgebaut.
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Trotz der Fähigkeit zur Photoassimilation ven1erten viele Phototroohen obli
qat oder fakultativ organische Substanzen, mitunter ist sogar Wachstum im
Dunkeln ffiÖqlich /26, 79/. Die anorganischen bzw. organischen Stoffe, die die
Phototrophen aufnehmen, sind zum großen Teil Abfallprodukte des bakteriellen
Schmutzstoffabbaus (C02, Nitrat (oder Ammonium), Phosohat usw.), daher wirkt
die Verschmutzunq wie eine Düngung der aquatischen Flora (Eutrophierung).
Zu den schon bei den Bakterien und Konsumenten erwähnten Faktoren, die die
Wachstumsgeschwindigkeit beeinflussen, kommt bei den Phototrophen noch die
Lichtintensität als besonders wichtiger Faktor hinzu. Im Rahmen der natürli
chen Lichtintensität ist die Photosyntheseleistung praktisch der Lichtin
tensität proportional. Sie nimmt, wie bei einer photochemischen Reaktion zu
e~Narten, mit der Temoeratur kaum zu. Die endogene Atmung ist dagegen ähn
lich stark von der Temperatur abhängig wie bei den chemotrophen Oroanismen,
so daß das Verhältnis Assimilation zu Resoiration bei den Phototrophen mit ab
nehmender Temperatur größer wird /79/.

Wie bei den chemotrophen gibt es auch bei den phototrophen Organismen orts-
feste Formen und Formen, die mit der fließenden Welle beweqt werden. Die
höheren Pflanzen sind dabei durchweg ortsgebunden. Da die Wachstumsrate der
meisten Phototrophen recht klein ist, spielen die planktonischen Formen nur
in sehr langsam fließenden (gestauten!) Flüssen eine Rolle.

Die Phototrophen wirken also einerseits der Selbstreiniqunq entgegen, indem
sie neue organische Materie bilden, deren Energie dem Sonnenlicht entstammt.
Andererseits haben sie aber auch positive Auswirkungen für den bakteriellen
Abbau: So entsteht bei der Photoassimilation Sauerstoff, wodurch dem uner
wünschten anaerobem Abbau (s. Abschn. 2.1) entqegeng~1irkt wird. Außerdem
dienen die Phototrophen vielen Bakterien als Haftfläche, so daR, wie in Ab
schnitt 2.1. erläutert, bei starker Verkrautung der bakterielle Abbau schon
direkt an der Schmutzeinleitungsstelle sehr intensiv sein kann. Diese Wir
kung macht si ch besonders bei den 1angsam wachsenden Ni trifi kanten bemerk
bar /38,65/. Allerdings sind auch die Phototrophen bzgl. der U~1eltbedin

gungen anspruchsvoller als Bakterien, so daß sie bei allzustarker Verschmut
zunq nicht gedeihen.

2.3. Sauerstoffbilanz

Alle aquatischen Organismen mit Ausnahme einioer 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 Kennqröße für die

Güte eines Flußwassers , und es muß ein Ziel jeder Model1theorie der Selbst

reinigung sein, die zeitlichen und räumlichen Veränderungen 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 CO2 durch die phototrophen Organismen. Außerdem wirkt auf den Sauer

stoffgehalt noch der physikalische Vorgang der Diffusion: In unbelebtem

,Wasser stellt sich durch Diffusion von Sau.erstoff.aus der Luft ein bestimm

ter Sättigungswert für die Sauerstoffkonzentrption ein. Wird durch die Tä

tigkeit von Organismen eine Abweichung von dieser Sättigungskonzentration

herbeigeführt, so entsteht ein Diffusionsstrom von Sauerstoff, der diese

Abweichung aufzuheben sucht. Bei FlüssenJnteress ter-t dabei hauptsächlich
der Oiffusionsstrom in der Grenzschicht Wasser - Luft,weil er die Geschwin
digkeit des Ausgleichs bestimmt. Innerhalb der Medien Wasser bzw. Luft wer

den Konzentrationsunterschiede durch die Turbulenz i.a. sehr rasch ausge

glichen.

Bei starker Abbautäitigkeit der chemotrophen Organismen kann der Sauerstoff

verbrauch über eine längere Zeit größer sein. als der biologische und physi

kalische Sauerstoffeintragdurch Photosynthesebzw. Diffusion. Dann treten

u.U, anaerobe Zustände auf, die. nicht nur wegen des Absterbens vieler Orga

nismen, sondern auch wegen der lästigen Abfallprodukte des anaeroben Stoff

wechsels (Methan, H2S usw.) sehr unerwünscht sind. (Zahlreiche Organismen
s terben.i nfo1ge Sauerstoffmangel s schon bei Sauerstoffkonzentrati onen, die

deutlich größer als Null s tnd.) Bei intensiver Photosynthesetätigkeit ist

auch eine überschreitung des Sättigungswertes möglich, diese Erscheinung

ist jedoch in Flüssen relativ selten.

Die Sättigungskonzentration des.Sauerstoffs wird mit abnehmender Temperatur

größer (s , Abb. 4.12); von allen sonstigen physikalischen oder chemischen

Faktoren hängt sie. nurweni g ab, sol ange di e natürli chen Schwankunqsbreiten

ni cht überschritten werden. Die Geschwindi gkei t., mi tder eine Abwei chunq vom
Sät ti gungswert ausqeglichenwi rd, ist umso klei ner, je kleiner diese Abwe;~

chung und je niedriger die Temperatur ist. Sie hängt außerdem von denim
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l1asser enthaltenen Substanzen (s . z.B. /601) und den hvdroloaischen Geneben

heiten ab. Auch die Hindoeschwindinkeit und der Schiffsverkehr üben einen

Einfluß aus, über dessen GröRe jedoch noch' keine Klarh~it herrscht.

3. ~athematische Grundlaqen zur Modellbildunq

3.1. Beschreibunq der Selbstreiniqunosvorqände durch Differential-Gleichunqen

FUr die mathematische r'lodellierunq der in Abs chn , 2. beschriebenen Vorqänoe

müssen tunächstdie verschiedenen Einflußqrößen, wie Bakterien, lJerschmutzunq

usw., quantt f t z i er-twerden . Es hat sich als zweckmäßi o erwies en , sie alle

durch die ~1assenkonzentration zu charakteri si eren , d , h . durch di e Anoabe , wi e

viel ~~sseneinheiten an Schmutz, Bakterien, Sauerstbff usw. in der Volumen

einheit enthalten sind. Bei Orqanismen wird dabei immer die Trockenmasse an

qeqeb en . (Die neef one te '~aßeinheit für alle Großen ist, wie sich in Abschnitt

4. zei oen \'/i rd, {-mgll_7.)

ßei den Orqani~men mUßte man zur oenauen Beschreibuna ihres Einflusses eiqent

lich Anz ah l pro Volumeneinheit und Größe angeben. (Das Gleiche gilt für nicht

ce lös te SChmutzstoffe.) Es ist jedoch unmittelbar einsichtio, daß durch das

Produkt aus bei den, das bi s auf den Faktor Di chte ql ei ch der i~assenkonzentra

tion ist, sowohl die Freßtätiqkeit als auch das Beuteverhalten im wesentlichen

charakterisiert wird. Eine detail iertere Beschreibuno I.,!ijrde eine Komril i z i eruno

der ',1odelle mit sich brinqen, die sich anqesichts anderer, unve rmef dl i cher

Unoenauiakeiten (s. Abschn. 4.) nicht lohnt. Auf jeden Fäll beschreibt die

~1assenkonzentration die Wi rkLing der Oraani smen besser als di e Oraani smenkon

zentrat ton (Anzahl pro Volumeneinheit), die verschiedentlich verwendet wird

/13/ .

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

(x , v, z). Zur Anqabe des Ortes wird im folgenden immer einrechtwinklioes

kartes i sches Koordinati onssvs tem benutzt, dessen x-Achse in Fl i eRri chtunq

und dessen v-Achse horizontal liegt. Die Abhängigkeit der Konzentrationen

von Ort und Zeit läßt sich nicht ohne weiteres explizit anrjeben, vielmehr

kann man zunäihst hurermitteln, wie die Konzentrationsänderunqen von den

Konzentrationen abhänqen. ~1.a.w.: es lassen sich zunächst nur Differential-
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gleichungen formulieren. Normalerweise hängen dabei die Konzentrationsän
derungen zu einer bestimmten Zeit an einem bestimmten Ort nur von Konzen
trationswerten am selben Ort zur selben Zeit ab. Bei der ModelIierung von
Verzögerungen, wie sie beispielsweise beim Abbau durch induzierte Enzvme oder
beim Absterben von Bakterien auftreten, können zwar zunächst auch Diffe
rential-Differenzen-Gleichungenentstehen, aber Jede solche Gleichunq kann
man in beliebig guter Näherung durch ein Differential-Gleichunqssystem er
setzen. (Wenn man alle Vorgänge, die zur Verzögerung führen, wirklich im
Detail mode 11 iert, ents tehen von vornherei n nur Di fferenti al gleichungen. )

Bei der Aufstellung der Differentialgleichungen ist es zweckmäßig, zwischen
Stoffen bzw. Organismen, die festsitzen (Benthosvariable) und solchen, die
mit der fließenden Welle bewegt werden (Planktonvariable), zu unterscheiden.
(Allerdings ist diese Trennung nur näherungsweise möglich, selbst wenn man
von der Problematik des Begriffs IIfließende Welle ll absieht; denn bei den
schwereren suspendierten Partikeln, die nahe der Flußsohle langsam mitqe
schleppt werden, ist eine eindeutige Zuordnung unmöglich.) Benthosvariable
ändern sich ausschließlich durch Abbau- bzw. Syntheseprozesse. wobei der
übergang ins Plankton (z.B. Abreißen) als Abbau und die Sedimentation als
Synthese aufzufassen ist. Demgegenüber werden Könzentrationsänderunqen im
Plankton auch durch physikalischen Transport hervorgerufen. Die infraqe
kommenden Transportvorgänge sind einmal das Talabfließen des Wassers,
außerdem die Vermischung in allen drei Dimensionen durch Turbulenz und

. -Diffusion. Der Strom jk' definiert als Masse an Schmutz, Bakterien usw.
(k kennzeichnet, um welche Variable es sich handelt.), die pro Zeiteinheit
durch die Einheitsflächesenkrecht zur Stromrichtunq tritt, setzt sich also- ~aus einem Fließanteil jkF und einem Turbulenz- und Diffusionsanteil JkV
zusammen:

( 3.1)
........ -
jk = jkF + jkV.

Der Fließanteil ist

(3.2)

-wobei ck die Konzentration und v den Geschwindigkeitsvektor bedeutet. Für den
Turbulenz-und Diffusionsanteilläßt sich näherungsweise der einheitliche An

satz
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--- ....
j kV = - DVc k

machen, der besact , daß der Strom dem Kcnzent.rat i cns oef'äl l e pronor-t-i onal ist.

Dabei bedeutet vden qablaoDeratör(oOx I 00 I a~ tD ist im einfachsten Fall
Y . -. . .

eine Konstante, im al l oeme tnen jedoch ein Tensor 2-ter Stufe, wobei dann das

Produkt auf der rechten Seite von Gl. (3.3) als verjUnqtes Terisorprodukt zu

verstehen ist. ((3.3) ist der klassische Dlffusionsansatz. Die e i nen t l'i che

Diffusion spielt aber in FIUssen kaum eine Rolle, wesweqen D nicht den Index

k träct , Von der !\1öqTi chkeit, die turbulente Durchmischunq mit 'dem Diffusions

ansatz zu beschreiben, wird auch beim Stofftransport in der Atmosphäre Ge

brauchqemacht, s.z.B. /29, 88/.)

Aufqrund des MassenerhaltunQssatzes

(3.4)

-... .
und der Beziehunq 'Vv= 0 fUr inkompressible Flüss iuke tten eraeben sich also

für die ~lanktonvariablen ck Gleichungen der Art (s.a. /77/)

( 3. 5 ) dCk --- - -~~. "- \J \l,..,. - \l (n 'iJ r: I. , .;. f. I r1 r'"> f:1\1 v V z t )
-e- y V ~ K - \...., - K I . I K \ -- I I -- L J I~ ; Ai I I I .4oat

Dabei sind durch die Funktionen f k die Abbau- und Synthesevoraänqe erfaßt,

Cl' c2 , ••.• CNist die Gesamtheit der r"1odellvariablen einschließlich der

Benthosvariablen. Derarti'q komplizierte Gleichunqen sind jedoch filr konkrete

Rechnungen kaum verwendbar. In vielen Fällen genügen aber auch die Gleichun

gen; die man aus (3.5) durch Mittelwertbildunq über den Flußouerschnitt Q

erhält. Unter der Annahme

(3.6)
.... -- - '0
v \) ck = V-x ~ Ck

.. 0 X "

erqibt diese ~ittelwertbildung, die durch den Querstrich gekennzeichnet wird,

(3.7)
eCk _
ex

oj kVx - )
---"--'-'-'--'-'- T f k ( c 1 ,c 2 I ••.•. cN I x I Y, z ,t I

ox

denn wegen des Gaußschen Satzes ist

(3.8) Ir, aOy jkVy .;. oOzjkVZ) dydz = J jkVn d s - O.

Q Ra
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-Dabei kennzeichnen die Indizes x~ y~ z~ ndieKomponente des Vektors jkV in

den Koordinatenrichtungen bzw. in der Normalrichtung von RQ~ dem Rand von Q.

dessen Linienelement ds genannt wurde. Unter der weiteren vereinfachenden

Annahme jkVx =Ox :x ck erhält man die Gleichung

OCk+ V
x

OCk --Ox 02 Ck -
(3.9) ot OX ox 2 +fk ( C1 ,c2 , ·· · · · cN, x ' y, z ,t ) ,

deren Transportterm sich z.B. auch in /82/ wiederfindet. (Ähnlich könnte man

Gleichung (3.5) so vereinfachen. daß die Diffusion in x- undz-Richtung her

ausfällt. Auch dafür 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)

annehmen kann. Diese Annahme ist gut erfül It , wenn die Quervermischung we

sentlich schneller als Abbau und Synthese vor sich geht. Mitunter ist auch
der Bau der Funktionen f k so. daß Annahme ( 3.10) in guter Näherung erfüll t

ist (5. a. Absehfi. 4.3).

02-
Oft kann man auch die durch Ox ~k gegebene Länqsvernts cnune vernachlässigen.

Dann ergibt sich die Gleichung OX

(3.11)
OCk - - -- = fk (c1 I c2 I .•... cN, x . t ) .ox

Ausschließlich durch diesen einfachen Ansatz werden im folgenden die Plank

tonvariablenberücksichtigt. Er beschreibt die Vorgänge exakt, wenn bzql.

y und z vö l l i ge Homogenität im Fl uß herrscht und keine Länqsvermischung auf

tri tt ,

Wenn man entsprechend Gleichung (3.11) auch bei den Benthosvariablen nur

die Mittelwerte über den Flußquerschnitt betrachtet .so ergeben sich in

guter Näherung Gleichungen der Gestalt

(3. 12 )
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Die :10dellqleichunqen für die Selbstreiniqungsvorqänge in Flüssen sind also

gekoppelte, partielle Differentialqleichungen erster Ordnunq. Ihre t.ösunoen

sind eindeutig bestimmt, wenn die l~erte sämtlicher Ci zum Zeitpunkt t = 0

für alle x und für alle t bei x = 0 bekannt sind, was anschaulich unmittel

bar einleuchtet. Im folaenden wird, wenn keine Verwechsel unosqefahr besteht,

Ci statt cioeschrieben.

Bei einem Fluß, in dem die Benthosvariablen für die Se lbs re'i ni qimn unerheb

lich sind, ist das Modell, das dann nur aus Gl~ichunoen der Gestalt (3.11)

besteht, dem folgenden System gewöhnlicher Oifferentialqleichunqen änuiva

lent/ZO/:

(3.13)

Dies läßt sich anschaulich ebenfalls leicht einsehen~ wenn man t' als Fließ

zeit interpretiert: In einem benthosfreien Fluß sind (unter den oben an~e

qebenen-vere'i nfachendenAnnahmen ) die Konzentrationen an ei ner bestimmten

Stelle x, durch die Konzentrationen an t ruende i ner vandet-en Stelle x-, und
... '. U

die Fließzeit zwischen beiden Stellen eindeutiq bestimmt. Die Gl e i chunoen

(3.13) beschreiben die Selbstreiniqunqsdvnamik im benthosfreien FluR so,

wie sie ein Beobachter sieht, der sich mit der fließenden l~elle bewent , (t1an

erhältsieübriaens auch, indem man die stationären Lösungen von (3.11)

sucht, d.h , ~~k =0 setzt.) FiJr die Fließzeit t l wird im fo l oenden der

Einfachheit halber auch das Symbol t benutzt.

Oie Modellqleichunqen (3.11), (3.12) und (3.13) lassen sich (weqen der Nicht

linearität der fk)i.a. nur numerisch lösen. Bei Systemen der Gestalt (3.13)

wird im folgenden immer das Runae-Kutta-Verfahren /97/ als Lösunosmethode

benutzt, bei dentlode.l Ien der Gestalt (3.11), (3.12), die im Rahmen dieser

Arbeit nicht behandelt werden, hat sich das einfache Differenzenverfahren

/1/ als durchaus brauchbar enqiesen.

3.2. t'10de 11 i denti fi zi erunq mi tte1s Quas i li neer i s i erunn

Die Funktionen f,. in den Gleichunqen (3.11), (3.12) und (3.13) enthalten
K

zahlreiche Parameter, deren Zahlenwert man bestimmt haben muß, bevor man mit

dem Hode l l praktische Probleme angehen kann. Ihre Anzahl sei r1. Sol che Para-
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meter sind beispielsweise die (substratabhängige) maximale Bakterienwachs
tumsgeschwindigkeit, die Geschwindigkeit, mit der sich die Bakterienmasse
infolge endogener Atmung verringert oder die physikalische BelUftungsrate
(s. Abschn. 4.). Ihre Bestimmung bezeichnet man als Modellidentifizierunq.

fv'fan kanndiese Parameter t ,a. nicht einzeln messen, ohne gleichzeitig die Be
dingungen, die für der Parameterwert relevant sind, wesentlich zu ~ndern. So
könnte man zwar .z.B. die Intensität der endogenen Atmung separat messen,in
dem man ~jie Bakterien von der Subs tratlösunq trennt und sie in einem nähr
stofffreien Medium beobachtet, es ist jedoch sehr fraglich, ob der so gefun
dene Parameterwert auch für die Bakterien in ihrem ursprünglichen Milieu
gi1t /37/.

Es ist daher wünschenswert, die Parameter aus Meßwerten zu bestimmen, die un
ter weitgehend natürlichen Bedingungen gewonnen wurden und in denen sich dem
entsprechend die. Einflüsse aller Parameter überlagern. Dieses Problem stellt
ein allgemeines, nichtlineares Randwertproblemdar (s.u.), das man mit der
Methode der Quasilinearisierung /8/ lösen kann. (Wegen weiterer Lösunqsmöq
iichkeiten s. /89/.) Diese Methode soll im folgenden kurz Tur Modelle der
Gestalt (3.13) beschrieben werden. Die Obertragung auf partielle Differen
tialgleichungen ist nicht schwierig, aber im Rahmen dieser Arbeit nicht er
forderl i eh .

Um eine möglichst übersichtliche Schreibweise zu erreichen, werden zunächst
die MParameter (die in (3.13) noch nicht aufgeführt sind) als zusätzliche
Variable aufgefaßt, indem zu den ursprünglichen Differentialgleichungen noch
MGleichungen der Gestalt

~~k =0 I k = N +1, N +2 , ..... / N +M

hinzugefügt werden. Genauso wird, falls in den Funktionen fk die Zeit t ex
plizit auftritt, eine weitere abhängige Variable cN+M+1 = t eingeführt und
das System um die Gleichung

dc N+M+1 = 1
dt

erweitert. Nach Zusammenfassung aller abhängi gen Vari.ab len zu ei nern Vektor t
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läßt sich das System (3.13) in der Form

(3.14)

-- --schreiben, wobei f, wie c, ein N+M+l-dimensionaler Vektor ist. Das Problem
der Parameterbestimmunq läßt sich jetzt als Randwertproblem formulieren:Än
verschiedenen Stellen t kj sind die Werte Xkj einiqer Variablen ck des Systems
(3.14) vorgegeben. Die Anzahl der ~1eß\l/erte für ck sei J k. Gesucht sind die
Anfanqswerte aller abhänrri oen Variablem. Sind mehr Werte als unbedinqt not
wendi q vorgegeben (d.h , i.a. mehr als N+M+l), so sollen die Anfanqswerte so
bestimmt werden, da~ die AbweichunQsquadratsumme minimal wird. In dieser
Formulierung besteht kein Unterschied mehr zwischen den ursprünqlichen Variablen
und den Parametern, d.h , unter den vorgegebenen l~erten Xkj können auch Schätz
werte für qewisse Parameter sein.

Die !'lethode der Quasilinearisierunq besteht darin, ausgehend von einer
i~äherungslösunqCo iterati v Näherunoslbsunoen ~ fiir C aus dem 1inearen
OifferentialQleichunQssystem

(3.15)
---' -oen --...... - _ ...

d"t=f (cn_l)+J(cn_l) (cn -c n_l 1

....e f1 (c i )

ofN-tM+1 (ci)

OCj,N+M+1 J

bezeichnet. Die Lösuno ~

-of1 ( ci)
öc: 2I,

die Jacobi-Matrix des Systems (3.14):bedeutet J (Ci )
......

ot,(ci)

oe1I,--J (ci) -(3.16 )

zu berechnen. Dabei

-;p. •

hierbei wurde die k-te Komoonente von c. mlt c. k
1 1 ,

von (3.15) läßt sich. da es sich um ein lineares Svstem handelt, relativ'", ~ '.'

leicht so bestimmen, daß die Abweichunqsquadratsumme minimal wird: Es ist
ja

( 3.17) .... --cn (t) = Xn ( t) . cn (0) + Pn (t ) I

wobei Xn die Matrix-Lösunq des Systems

(3.18) dXn .-- .Cft = J ( cn -1) Xn mit Xn (0) = I
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(I ist die Einheitsmatrix) und~ den Lösunqsvektor des Systems (3.15), der
die Anfanosbedf nquncen ~ (0)=0 erfüllt, bedeutet. (In (3.17) ist die all
gemeine Lösung von (3.15) als Summe aus einer speziellen Lösunq und der all
gemeinen Lösung des zugehörioen homogenen Systems (3.18) daraestellt.) Setzt
man den Ausdruck (3.17) in die Minimierunqsbedinqunqen

(3.19 )

ein, so erhält man ein lineares Gleichungssvstem fUr die cn.i(O), das man
nach einem der bekannten Verfahren/97/(s. Anhang B) lösen kann. (Falls
das Randwertproblem nicht überbestimmt ist, erhält man das lineare Glei
chunqssystem durch Einsetzen von (3.17) in die Randbedingunaen.)

Ob die Folge der so bestimmten cn(t) für ein vorlieqendes Rancwe rtnrob l em
überhaupt konvergiert, läßt sich i.a. nicht im vorhinein, sondern erst durch
die numerische Rechnunq entscheiden. Das Gleiche gilt für die Fraqe, wie
empfindlich die Lösung auf Änderungen in den Randwerten reaaiert. Damit ",ird
die "'lethode der Quasiiinearisierunq zu einem wicht icen Instrument bei der

Versuchsplanunq /9/: Durch Simulation verschiedener Randwertaufqaben kann man
feststellen, welche Größen an welchen Stellen wie qenau oemessen werden müs
sen, damit sich die Parameter eines Modells bestimmen lassen. Neben der Kon
vergenz des Verfahrens ist dabei der Vertrauensbereich fUr "C(O) ein wichti
oes Kriterium: Wenn man für sehr unterschiedliche c(O) annähernd ql ei che Ab
wei chunosouadratsumsen erhält, wi rd man schärfere Randbedinounoen fordern
müssen.

Di e Abwei chunqen cn ,k (tkj )-Xkj kann man ents orechendder ~~e'3unqenauiqkei t
der Xkj mit verschiedenen Gewichten 0kj beleqen, so daß die ~inimierunqshe

di nqunq

(3.20)
e

lautet. Von dieser f1öqlichkeitwird man z.B. Gebrauch machen, wenn die Variah
len, für die Meßwerte qeqeben sind, sehr unterschiedliche Wertebereiche haben,
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der Meßfehler relativ zur Größe des Wertebereiches aber bei allen etwa oleich
ist. Dann könnte man etwa

(3.21) 9kj = (M ox { Xkj I j = 1,2, ..... J k } )-1

setzen. (Diese Wichtunq kann man natürlich auch implizit durch aeeianete Variab
lentransformation am System (3.14) anbrinaen. Sie wird im folqenden immer an
aebracht, wenn nichts anderes vermerkt ist.)

Bei der Berechnung von ~(t) aus Gleichuna (3.15) mu~ die vorherqehende ~ähe

runq c:n_1(t ) über den ganzen t-Bereich bekannt sein. Dies kann dadurch er

reicht werden , daß man C l(t) bei seiner Berechnunq als hinreichend dichten-
vJertetabelle speichert, was jedoch bei größeren Systemen sehr aufwendiaist.
r'1an kann aber auch bei jedem Iterationsschritt alle ci' i = 0,1, .. n-1.
simultan mi t en neu berechnen. Dieses Verfahren wurde bei der Lösung der
Randwertaufqaben der folqenden Abschnitte angewandt.

\~enn di e Lösung des Systems (3.18) Komponenten sehr unterschi edl icher
Größenordnungen hat, qerät man bei der Bestimmung der ~(O) über (3.19)
U.U. in numerische Schwieriakeiten. Man kann sie durch geeignete andere
Anfanqswerte von Xn beheben (s. /8/). In den Fällen, die in den folgenden
Abschnitten behandelt werden, trat dieses Problem jedoch nicht auf.

--Nur am Rande sei noch erwähnt, daß man für cn_ 1(t) in (3.15) auch die Lösung
des Systems (3.14) setzen kann, die man mit dem ,l\nfangsvektorcn_ 1(O) erhält.
Dieses Verfahren scheint ein ähnliches Konvergenzverhalten wie das oben ae
schilderte zu haben, es wurde jedoch nicht weiter untersucht.

4. 'tathemati sche Modelle der Selbs tr-et nt ounq

4.1. ~odelle zu einigen einfachen Laborsystemen

Für die Aufstellunq eines mathematischen Modells der Selbstreiniquna aufqrund

von r1eßwerten sind nun noch die Funktionen fi(c 1, '" cn' 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 Vorgänge wieder.
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Ob man dabei jeweils die adäquate Beschreibung gewählt hat, läßt sich am
besten an einfachen Laborsystemen kontrollieren, in denen der zur Diskus
si on stehende Mechan; smus weitgehend isol i ert auftritt. Daher werden im
folgenden zunächst einige r'4odelle fUr einfache Laborsysteme diskutiert. An
ihnen läßt sich auch das Verfahren der Quasilinearisierung testen.

Das einfachste Selbstreinigungssystem besteht aus einer homogenen Bakterien
population in einer ständig gut durchmischten wäßrigen Lösung, die ein ein
ziges energielieferndes Substrat sowie die fur das Bakterienwachstum erfor
derlichen anorganischen Stoffe enthält. Das zugehörige Modell ist ein Diffe
rentialgleichungssystem der Gestalt (3.13) für die drei Variablen Substrat
konzentration N, Bakterienkonzentration Bund Sauerstoffkonzentration 0:

( 4.1 )
dS
dt =

(4.2)

Die ai k sind dabei Parameter, Os bedeutet die Sauerstoffsättigungskonzentra
tion. Die rechte Seite der Gleichung (4.1) ist der aus der Enzymkinetik be
kannte Michaelis-Menten-Ausdruck /63, 92/: Er folgt für eine einzelne enzym
katalysierte Reaktion sofort aus dem Massenwirkungsgesetz unter der Voraus
setzung, daß der Enzym-Substrat-Komplex sehr langsam in Folqeprodukte und
Enzym zerfällt. Dabei erscheint statt der Bakteriendichte zunächst die Enzym
konzentration. Bei Ketten enzymkatalysierter Reaktionen ergibt sich unter ge
wissen Voraussetzungen derselbe Ausdruck für 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, daß das Substrat
nur über einen einzigen Reaktionsweg abgebaut wird, und daß Enzymkonzentra
tion und Bakterienkonzentration in einem festen Verhältnis stehen.

Im folgenden wird der Michaelis-Menten-Ausdruck auch in Fällen benutzt, in
denen die Voraussetzungen, die zu ihm führten, nicht mit Sicherheit erfüllt
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sind. Er stellt dann lediglich eine zweioarametrige Näherungsfunktion dar
für einen Ausdruck, von dem man sicher nur weiß, daß er bei kleinen Substrat
konzentrationen sich wie S'S verhält (Zusammenstoßwahrscheinlichkeit zwi
schen Enzym- und SubstratmolekUlen) und bei großen Substratkonzentrationen
proportional zu Bund unabhänni o von S ist U'1aximalaeschvJindiqkeit fUr Stoff
wechselreaktionen).

Der erste Term auf der rechten Seite von Gleichung (4.2) ist gleichbedeutend
mit a21'~' d.h. ihm liegt die Vorstellung zugrunde, daß das Verhältnis der
abgebauten Substratmenqe zur neu entstandenen Biomasse konstant ist /39, 66/.
Der zweite Term auf der rechten Seite der Gleichung (4.2) berücksichtiot die
Abnahme der Bakterienmasse durch endoaene Atmung (s. Abschn. 2.1) /24/.

Die Gleichung (4.3) zählt auf der rechten Seite die Voraänge auf, die sich
auf den Sauerstoffgehalt auswirken: Zunächst den physikalischen Sauerstoff
eintrag durch Diffusion, der in quter Näherung der Differenz zwischen Sauer
stoffgehalt und Sauerstoffsättigungsgehalt proportional ist /93/, dann den
Sauerstoffverbrauch beim Substratabbau. der wieder proportional zu ~~ anae
nommen wird, und schließlich den Sauerstoffverbrauch bei der endogenen At
muna, der pro Bakterienmasseeinheit als konstant angenommen wird 111/.

Voraussetzung für die Gleichunqen (4.1) - (4.3) ist, daß die Veränderunqen
des Sauerstoffgehalts nicht so stark sind, daß sie sich auf die Abbaukine
tik auswirken. Dies schließt insbesondere das Auftreten anaerober Zustände

aus.

Das nächstkomplexere Selbstreiniqungssystem entsteht, wenn man statt einer
homogenen eine heteroqeneBakterienpopulation benutzt. In vielen Fällen be
deutet dies praktisch überhaupt keine Komplizierung, weil das Substrat von
allen Bakterien in derselben I~eise abgebaut wird (s. Abschn. 2.1). f.,1an 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 zeigt die Meßwerte für einen der Versuche.
(Für den Sauerstoffgehalt wird in Wirklichkeit eine Kurve anqeaeben, die
aber durch die in Abb. 4.1 ausaewählten MeRounkte hinreichend genau beschrie
ben wird.) Außerdem zeigt sie als aestrichelte Kurve die Funktion N(t), die
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aus den Gleichungen (4.1) und (4.2) mit a22 = 0 sich ergab, wobei die übri
gen Parameter nach einer graphischen Methode aus den Meßwerten gewonnen wur
den /33/. Für die Parameter werden in /34/ folgende Werte angeqeben:

"n = 0.680 [mq Substr./mo Bakt./h ] a12 = 7.80 [rnq Subs tr ./ml ]

aZ1 = 0.5 [ mq Bakt. /mq Substr. ]

Außerdem werden \~erte für a31 und a32 anceqeben , wobe i der erstere in einem
Leerversuch mit destilliertem Wasser ermittelt wurde:

a31 = 0.23 [h-1] a32 = 0.273 [mq 02/mQ Substr. ] .

Versucht man, aus den anqegebenen Meßwerten mit der r"1ethode der Quasilineari
sierunq (s , Abschn. 3.2.) alle Parameter des f'10dells (4.1) - (4.3) zu bestim
men, so ernib t sich, wenn man nicht von einer sehr outen Näherung 'Cb(t) aus
geht, U.U. ein Minimum für die Abweichunqsquadratsumme bei unsinni~en Para
meten'lerten, beispielsweise ne~ativen Werten a10, a00 oder a~1' D.h. wenn

.1.(.. (..(.. -.1.1.

man alle Parameter für die Optimi er-uno freiläßt. reichen die neoebenen '1eR-
werte Tur eine eindeütiqe Lösunq des Randwertproblems nicht aus.

Die Schwierigkeit läßt sich durch Erhöhung der Zahl der i1eRwerte für Sund
o nicht umgehen. Wenn man jedoch den Parameter a31 bei dem in /34/ angeqebe
nen Wert 0.23 festhält, so konvergiert das Verfahren der Quasilinearisierunq
für einen qroßen Bereich von Ausqanosnäherungen oeqen die folqenden Para

meterwer-te ai k :

~. I 1 2 3

~~--_._------- --
I 0.48 2.3

2 0.79 0.14

3 0:23 0.25 0.10

Als t~aßeinheitenwerden dabei, wie oben, mq/l und h benutzt. Die Aus oanns
werte für die Parameter können sich von diesen optimalen Werten um mehr als--den Faktor 2 unterscheiden, ohne daß die Folqe der c. (s. 3.15) gegen andere

1
Werte konvergiert. In der Abb. 4.1 sind die Lösunqsfunktionen des Systems (4.1) -
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(4.3), die sich aus der Modellidentifizierung ergaben, als ausgezogene
Kurven gegeben. Man sieht, daß sie sich sehr gut den Meßwerten anpassen.

Auffäll i 9 is t das starke Absi nken der Bakterienmassedichte nach dem Verbrauch der
Glukose, das sich mit endogener Atmung kaum erklären läßt, zumal der Sauer
stoffverbrauch dabei recht gering ist. Von diesem raschen Absinken wird auch
in /34/ berichtet, obwohl Meßwerte rur die Bakteriendichte als Funktion der
Zeit nur für einen Versuch mitgeteilt werden. Es wird als Absterben der
Bakterien gedeutet~ aber die gewählte Methode der Biomassebestimmunq läßt
auch andere Deutungen zu.

!~4enn man außer a31 auch a33 fest vorgibt, so ergeben sich z.B. für a33 = 0.67

die folgenden Parameterwerte ai k mit dem Verfahren der Quasilinearisierung

1 2 3

_._- _._--
1 0.474 2.3

2 0.51 0.013

3 0.23 0.26 0.67

und die Kurven in den Abbn. 4.2. Die Abwei chunqen gegenüber den Meßwerten
liegen trotz der z.T. sehr unterschiedlichen Parameterwerte in derselben
Größenordnung wie in Abb. 4.1. D.h. die Parameterbestimmung aufgrund von s
und O-Messungen und des Anfangswertes von B ist recht unsicher, auch wenn
man a31 festhält. Entsprechendes muß auch flir die in /34/ angegebenen Para
meterwerte gelten, denn für das letztgenannte Modell (mit a33 = 0.67) müßten
sich wegen des kleinen a22-Wertes unoefähr dieselben Parameter ergeben wie
in /34/, wo a22 = 0 gesetzt wurde. Die Unsicherheiten der in /341 angegebe
nen Parameter (insbesondere von km = all·a21 und K = a12) sind also sicher
wesentlich größer als die Schwankungsbreite der anqegebenen II Versuchser
gebnisse. (Bei einem anderen der in /34/ beschriebenen Versuche zeigte sich
allerdings eine bessere Übereinstimmung der Parameterwerte).

FÜr eine zuverlässigere Modellidentifizierung müßte man auch Meßwerte für
die Bakteriendichte als Funktion der Zeit verwenden. Wenn diese Meßwerte
nach dem Verbrauch der Glukose tatsächlich so stark absinken, wie in /34/
berichtet, ist das Modell (4.1) - (4.3) wohl nicht adäquat, denn es ist un-
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wahrscheinlich, daß dann zu Versuchsbeginn der pro Zeiteinheit absterbende

Bakteri.enbruchtei 1 genauso groß ist wie nach Verbrauch der Glukose. Es wä

ren dann noch die Ursachen des Absterbens zu untersuchen und in das Modell

etnzuoauen. 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 gut. simulierte und sogar

das in /34/ als wahrscheinlich bezeichnete erneute Bakter-tunwachstum lie

ferte.

Die nächsthöhere Komplexitätsstufe für ein Selbstreinigungssystem wird durch

Hinzugabe eines weiteren Substrats oder durch Hinzugabe von Bakterienfressern

errei cht.

Wenn ein weiteres Substrat eingeführt wird, das ebenfalls von allen Bakte

rien der heterogenen Popul ati on in glei cher Wei se abgebaut werden miqe , so

gibt es für die Abbaukinetik je nach Substratkombination verschiedene Mög

lichkeiten: Es könnte sein,daßbeide Substrate unabhängig voneinander ent-

sprechend der Mi chae1ts-nenten-Ktnet t kabgebaut werden, Dieses Verha l ten

wird tatsächlich häufig beobachtet /92/, besonders wenn die Abbauwege völ-

lig verschieden sind, also z.B. bei einer Substratkombination Kohlehydrat

Eiweiß. Das entsprechende Modell erhält man aus den Gleichungen (4.1) - (4.3)

einfach, indem man für das zweite Substrat eine Gleichung der Gestalt (4.1)

einführt und in den Gleichungen (4.2) und (4.3) die entsprechenden Terme hinzu

fügt.

In anderen Fällen behindern sich die Substrate gegenseitig, wobei, wie in

Abschn. 2.1. beschrieben, zwei Mechanismen möglich sind: die kompetitive und

die allosterische Hemmung. Analog dem Michaelis-~~enten-Ausdruck 'für die ein

fache enzymatische Reakti on kann man auch fUr diese gehemmten Reakti onen

leicht Ausdrücke ableiten, die die Reaktionskinetik beschreiben /63/. Für

die komoetitiv gehemmte Reaktion erhält man den Ausdruck

(4.4)
dS
dt

während für die allosterisch gehemmte Reaktion der Ausdruck

(4.5)
dS

dt
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qilt; in beiden Fällen bedeutet E die Enzvmkonzentration und I die Konzen
tration des Inhibitors, der hier ein anderes Suhstrat oder eines von dessen
Abbauprodukten ist. Der Ausdruck (4.5) gilt allerdinQs nur unter der Vor

aussetzung, daß die Affinität des Enzyms zum Inhibitor qenauso oroß ist wie
zum Substrat. (Wegen .des allgemeineren Ausdrucks s , /63/.) Die Forme In (4.4)
und (4.5) lassen sich, wie der Michaelis-Menten-Ausdruck, auch auf Ketten
enzymkatalysierter ~eaktionen und damit auf den bakteriellen Abbau eines
Substrats anwenden /14, 40, 41, 92/.

Ein Laborsystem, in dem der Abbau eines Substrats durch ein anderes qehemmt
wird, wurde in /36/ untersucht. Die Substrate waren Sorbit und Glukose. Bei
qlukoseakklimatisierten Bakterien zeigte sich, daß Sorbit erst dann abgebaut
wird, wenn die Glukose weitgehend verschwunden ist. Die Abb. 4.3 zeigt die
Erqebni sse ei nes sol ehen Vers uchs , Gl ukosemeßwer-te werden in /36/ auch fUr
t>5 h anaegeben - sie liegen um 10 ma/l-, es ist jedoch sehr wahrscheinlich,
daß diese nicht von der Glukose, sondern von einem Stoffwechselprodukt her
rühren; denn auch in dem Parallelversuch mit sorbitfreiem Medium blieben die
"Glükosemeßwerte" bei qroßen t-\~erten· immer über 30 mall. (Die Glukosehestim-

munqwurde mit dem Anthrontest /68/ durchgeführt.)

FUr die modellmäßige Beschreibunq dieses Laborsvstems wurde eine allosterische
Hemmung angenommen. Das Mode 11 hat daher die fo1qende Ges talt:

(4.6)

(4.7)

d S1 _
dt

dS2 _
dt

021 S 2 B
(0 22 1" S2 ) ( 1 1" 023 S1 )

(4.8) dB
dt - - 031

dS,-- -
dt

(4.9)
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Es bedeutet SI die Glukose - und S2 die Sorbitkonzentration, V ist die
Sauerstoffaufnahme. SI und S2 werden (wie bei den Experimenten in /36/)
durch ihren chemisGhen Sauerstoffbedarf (eOD) gemessen, wobei die Maß
einheit mg/l ist. Auch Bund Vo haben die Einheit mg/i. Die biochemi
schen Grundlagen des zur Diskussion stehenden Reaktionsverlaufs können
nicht als aufgeklärt gelten, so daß die Verwendung des kinetischen
Ausdrucks für die allosterische Hemmung im Modell (4.6) - (4.9) nicht
zwingend ist. Immerhin dürfte feststehen, daß der Abbauweg des Sorbits
zunächst über Dehydrogenisierung und Phosphorylierung zu Fructose-6
Phosphat führt /52, 72/. (Die Reihenfolge dieser zwei Reaktionsschritte
hängt von der Bakterienart ab. In den in /35/ und /36/ benutzten hetero
genen Populationen dürften beide Möglichkeiten 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 möglichen Hemmungsmechanismen relativ gering.
(Daß es sich um eine Hemmung und nicht um eine Repression (s. Abschn.
2.1.) handelt, erkennt man daran, daß bei den glukoseadaptierten Popu
lationen der Sorbitabbau nach dem Verbrauch der Glukose sofort sehr
stark ist, während im reinen Sörbitmedium der Abbau nur langsam einsetzt,
weil die entsprechenden Enzyme erst induziert werden.) Die einfachste
Erklärung für die im Modell (4.6) - (4.9) unterstellte Hemmungskinetik
wäre, daß neben Glukose-6-Phosphat auch freie Glukose in die Zellen
eindringt und dort die sorbitabbauenden Enzyme allosterisch hemmt. Das
Ausbleiben der Hemmung bei lI al ten" sorbitadaptierten Populationen /36/
wäre dann die Folge einer geänderten Durchlässigkeit der Zellwand für
freie Glukose. Genausogut könnte aber die Hemmung des Sorbitabbaus .von
einem zu hohen Glukose- bzw. Fructose-6-Phosphat-Spiegel ausgehen. Beim
Sorbitabbau wäre dann einer der ersten beiden Reaktionsschri ttege-
schwi ndigkeitsbes ti mmend, so daß dabei Gi ukose- und Fructose-6-Phosphat
Spiegel gering blei~en /72/.

Wie bei dem vorangegangenen Beispiel ist es auch hier nicht möglich, alle
Parameter des Gleichungssystems (4.6) ~ (4.9) allein anhand von Meßwerten
für die abhängigen Variablen eindeutig zu bestimmen. Die Parameterbestimmuno
ist aber möglich. wenn man für die Parameter a12, a22, a23, a33 und a43\

Schätzwerte vorgibt, die dann im Rahmen der Modellidentifizierung qenau wie
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die '1eßwerte für die abhäno i oen Variablen behandelt werden (5. Abschn , 3.2).

Wenn man die folqenden Schätzwerte benutzt

a12 = 5.0

a22 = 10.0

a23 = 1.0

a33 = 0.1

a43 = 0.35

und deren Gewicht (3.21) noch mit einem Faktor 0.02 versieht. so areeben
sich mit der Quasi1inearisierunqstechnik die Kurven in Abb. 4.3 sowie die

folqenden Parameterwerte ai k:

~ I 1 2 3

--~-~_._------- ----------

1 I 0.557 95.,4

4072 0.260 1.04

1

1

0.515 0.631 0.0968

0.194 0.290 0:361

Die angeoebenen Schätzwerte wurden, soweit sie die endooene Atmunq betreffen.

den in /36/ beschriebenen Verqleichsmessunoen mit sorbitfreiem ~edium entnom

men. (Bei di esen '.1ess unnen wurde di e Abnahme der Bi omasse nach dem Gl ukose
verbrauch verfolr!t.) Oie übri'1en Schätzwerte basieren auf der durch viele

Einzeleroebnisse bestätiaten Annahme, daß sie in der Größenordnunq mall lie
qen (s. z.B. /101). Der oben erwähnte Faktor von 0.02 am Gewicht dieser

Schätzwerte wurde wegen deren relati vqroßer Uns icherhei teingeführt. t"lan

sieht, daR das ·~odell(4.6) - (4.9) die Meßwerte recht out reproduziert.
Allerdinqs ist auch hier die Empfindlichkeit der Fehlerquadratsumme qeqen

Änderunqen einiger Parameter ziemlich aerino; dies qilt besonders für a23.

(Ein Indiz für diese geringe Empfindlichkeit ist bereits die Tatsache. daß
die vorqeqebenen Parameterschätzwerte trotz ihres aerinoen Gewichts bei der

'tode l l i dent i f i zi erunn nur weniq verändert werden.)
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Bei der Parameterbestimmuno aufnrund der in /36/ neoebenen ~1eRwerte wurde
vorausqesetzt, daß die Konzentration der suspendierten Feststoffe aleich
der Konzentration der aktiven Biomasse ist, d.h., daß der Anteil der ab~e

storbenen Bakterien an der Susoension nicht nennenswert ist. Ober Ausmaß,
Ursachen und Kinetik des Absterbens von Bakterien scheint noch weniq bekannt
zu sein. In der Literatur finden sich, je nach den Versuchsbedinounaen, fUr
das Verhältnis suspendierte Feststoffe zu aktiver Biomasse Werte, die nahe
bei 1 1i ecen, ebenso wi e sehr vie1 größere Werte /11, 25, 37, 84/. Der klei
ne Wert von a43 läßt immerhin vermuten, daß die Abnahme der suspendierten
Feststoffe nicht nur durch endogene Atmuna, sondern auch durch Lysis erfolot.
so daß der Anteil der toten Biomasse vielleicht doch betr~chtlichist.

Erweitert man das durch die Gleichunqen (4.1) - (4.3) oeaebene System nicht
um ein \'Jei teres Subs trat, sondern um bakteri enfressende Protozoen, so erhäl t
man als Modelloleichunqen

°11 S
(4.10)

dS
dt

B
012 +5

(4.11)
dB dS
dt - - °21 dt 022 B p _ 024 B

023+ 8

(4.12) dP
dt

022 8
- 031 P - 032 P

023+ 8

(4.13 )

wobei P die Konzentration der Protozoenmasse bedeutet; denn die PODulations
dynamik der Protozoen läßt sich in Quter Näheruna oenauso beschreiben wie
die der Bakterien /21, 22, 23/. Dieses Modell wurde jedoch noch nicht an
~~eßwerten für ein solches Selbstreiniounqssvstem getestet. Es kämen dafür
(und für noch komplexere t~odelle) z.B. die in /12, 13, 51, 70, 85/ mitae-
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teilten Versuchsergebnisse infrage. Es wäre ferner wünschenswert, Modelle

für die Hemmung der Selbstreinigung durch toxische Stoffe an einfachen

Laborsystemen zu testen. Die wesentlichen kinetischen Ausdrücke für diese
Modelle dürften, je nach Hemmungsmechanismus, die Gleichungen (4.4) bzw.
(4.5) sein /40,41/.

4.2. Modell für benthosfreie Flüsse

Modelle Tur Flüsse werden besonders einfach, wenn man die benthischen Variab
len vernachlässigen kann, denn dann sind die Modellgleichunqen gewöhnliche

Differentialgleichungen (s. Gleichung (3.13)). Wie in Abschn. 3.1. erläutert,
bedeutet hierbei das Benthos die Gesamtheit der Flußorganismen und -inhalts

stoffe, die ortsfest sind. In diesem Sinne benthosfrei sind Flüsse, die

rasch fließen und bei denen das Verhältnis Flußbettfläche zu Wasservolumen

klein ist; auch die Beschaffenheit des Flußbetts spielt eine große Rolle.

Um eine benthische Variable ck vernachlässigen zu können, muß nicht unbe
dingt ck überall sehr klein gegen die entsprechende Planktonvariable sein.

Wenn z.B. der Bakterienbewuchs des Flußbetts so dicht ist, daß die ck-Werte

(ck ist ein Mittelwert über den Flußquerschnitt, s. Abschn. 3.1.!) in der
selben Größenordnung liegen wie die Konzentration der planktonischen Bakte

rienmasse, kann man cku.U. trotzdem vernachlässigen; denn die Wasserschicht
unmittelbar über dem Flußbett wird, verglichen mit der Hauptwassermenge, nur

schwach bewegt, so daß der Stoffaustausch zwischen den benthischen Bakterien

und dem freien Wasser relativ gering ist. Hinzu kommt, daß innerhalb größe

rer Bakterienkolonien die unteren Schichten noch einmal besonders schlecht

mit Nährstoffen versorgt werden /96/.

Bisher wurde das Selbstreinigunqsgeschehen 1n benthösfreieii Flüssen meist

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

einfach angenommen wird, daß der Sauerstoffbedarf für die biologische
Oxidation (BSB) eines eingeleiteten Abwassers, unabhängig von anderen Belastun

gen, entsprechend einer Reaktion erster Ordnung abnimmt (s.a. GI. (4.3)):

dt
(4.14) d BSS =-k1 BSB
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dO- = k2 (05 - 0) - k1 BSS
dt

Es ist klar, daß mit diesem sehr pauschalen Modell, in dem Z.G. die ßakterien
konzentration nicht vorkommt, die SelbstreiniQun0 nur unvollkommen beschrie
ben werden kann. Abb. 4.4 zeiot dafür ein Beispiel /32/: Obwohl k2 seperat
qemessen wurde und k1 für jeden der drei Selbstreinigunqsabschnitte so be
stimmt wurde, daR die Abweichunqsquadratsumme minimal ist, stimmt die Lösung
von (4.14) und (4.15) nur schlecht mit den Versuchserqebnissen Uberein. Wenn
das Modell die zur Parameterbestimmung benutzten Meßwerte schon so ungenau
reproduziert, ist natürlich eine Extrapolation auf andere Verhältnisse (z.B.
andere Temoeratur) doppelt problematisch. Verschiedentlich ist versucht wor
den, das Streeter-Phelps-Modell zu verbessern, indem der analytischen Lösung
von (4.14) und (4.15) empirische Korrekturglieder hinzugefügt wurden (die z.T.
auch Benthosvariable berücksichtigen sollten) /73, 95/. Da hierbei aber der
dynamische Charakter der Selbstreinigungsvorgänge nicht berücksichtigt wurde,
ist es zweifelhaft, ob mehr öls datenrepioduzierende Modelle entstanden.

Während also einerseits das Streeter-Phelps-Modell zu pauschal ist, ist es
andererseits wegen der Vielzahl der einqeleiteten Substanzen i.a. unmöglich,
so wie im Falle des Modells (4.6) - (4.9) jede Substanz im Detail zu berück
sichtigen. Denn der Agqregationsgrad des Modells muß sich daran orientieren,
für welche Größen man mit vertretbarem Aufwand Meßwerte als Grundlage der
Modellidentifizierunq erhalten kann.

Dieorqanische Verschmutzunq als Basis für das Wachstum der hetrotrophen
Bakterien läßt sich praktisch nur pauschal messen. Als Maß kommen der Sauer
stoffbedarf für die vollständiqe chemische Oxidation der organischen Stoffe
(eOD) oder der Gehalt an organisch gebundenem Kohlenstoff (TOC) infraqe.
(Weoen der t~eßverfahren s. /27, 64/. Die Messung desCOD über den Kal ium
permanganatverbrauch kommt allerdings kaum infraqe, da dabei nur ein ziem
lich kleiner Anteil der organischen Substanz erfaßt wird /7/.) Der COD ist
als Maß für die orqanische Verschmutzunq bei der Behandlung stoff-
wechseldynamischer Probleme besser gee;qnet als der TOC, weil sich im eOD
auch der stufenweise Abbau einer Substanz widerspiegelt, während der TOC
sich u.U. erst bei der letzten Oxidationsstufe ändert. Daher wird im fol-
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qenden mit "organischer Yers chrsutzunq" immer deren eOD gemeint sein. (Aller
dinas verhalten sich eOD und Toe im Verlaufe der Selbstreiniauna de facta
recht ähnlich /58/.)

Eventuell könnte neben dem eOD auch der Anteil der bioloqisch überhaupt
nicht abbaubaren organischen Substanzen mit traqbarem Aufwand bestimmt wer
den. Man müßte dazu Wasserproben während einer Zeit, die lang gegen die
Fließzeit ist, einem intensiven bakteriellen Abbau unterziehen und anschlie
ßend den eOD nochmals bestimmen. (Die herkömmliche BSB-Messung /15/ liefert
nicht den eOD der abbaubaren Substanz, da der eOD der entstandenen Biomasse.
der über biocönotische Umschichtungen nur lanq,sam abnimmt /94/, nicht er-

, . '

faßt wird.) Allerdings ist die im folaenden beschriebene Modellidentifizie-
runq auch möalich, wenn man keine oder nur ungenaue Werte fUr den eOD der
nicht abbaubaren Substanz zur Verfügung hat.

Auch bei der Bestimmuno der Bakterienmassendichte ist eine taxonomische
Differenzierung nicht traqbar, so daß für die ~odellidentifizerieruna nur
Meßwerte für die Gesamtbakterienmasse zur Verfüqunq stehen. Wie in Abschnitt
2.1. erläutert, ist es jedoch keine schlechte Näherung, wenn man ein kollek
tiVes Abbauverhalten der Bakterien unterstellt. Als MeRmethode kommen wohl
weder das direkte Auszählen und -messen (wegen des Aufwandes) noch die Plat
tenmethode /15/ (wegen der großen Fehler) infraqe. Geeignet erscheinen die
~·1essung über die ATP-Menge mit Luciferin und Luciferase oder ähnliche t'~etho

den /49/. (Allerdinos hat sich gezeigt, daß die ATP-Messung durch aewisse,
im Abwasser enthaltene Stoffe gestört wird /59/.) Vielleicht ließe sich
auch die ßakterienmasse durch den Sauerstoff-Verbrauch bei Zugabe einer re
lativ großen ~enge von Bakterienfressern bestimmen.

Henn ein Teil der Schmutzstoffe in ungelöster, suspendierter Form vorliegt,
wird bei der eOD-Bestimmung zwangsläufig zunächst die lebende Biomasse mit
erfaßt. Die eOD-Werte sind also entsprechend den Ergebnissen der Biomasse
bestimmunq zu korriqieren.

Die höheren Freßketten~liederwird man. sofern man sie überhaupt berück-
sichtiqen muß, ebenfalls zü größeren Gruppen zusammenfassen. Als Meßmethode
kommt praktisch nur das Auszählen infraqe. Hier soll als weiteres Freßketten
glied nur noch die Gruppe der Protozoen in das Modell einbezogen werden, da,
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wie in Abschn. 2.2. erläutert, die höheren Glieder wahrscheinlich keine große
Bedeutung haben. Ebenso werden die Phototrophen zunächst weggelassen, da
ihre planktonischen Formen in Flüssen keine große Rolle spielen (5. Abschn.
2.2. und Abschn. 4.3.)

Für die Modell identifikation stehen schließlich noch Meßwerte für den Sauer
stoffgehaltzur Verfügung, man kann sie auf verschiedene Weise relativ leicht
gewinnen /15, 27/.

Ein Modell, das anhand von Meßwerten für 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 enthält, keine gemessene Bakterienkurve verwendet. (Es wurde nur der
Anfangswert von B benutzt. Man hätte auch den nicht gebraucht, wenn man einen
unbekannten, konstanten Faktor an der Funktion B(t) inkauf genommen hätte.)
Wegen der i.a. sehr unterschiedlichen Abbaukinetik für die Schmutzstoffe wäre
es wünschenswert, in dem Flußmodell zwischen schnell und langsam abbaubaren
Stoffen zu unterscheiden. Sie werden im folgenden als NI (t) bzw. N2(t ) bezeich
net. Die COO"-Meßwerte sind dann Meßwerte von N1+N2- FÜr die Beschreibung der Ab

baukinetik von NI bietet sich der Michae1is-Menten-Ausdruck (s. Abschn. 4.1.)
an. Für die Abbaukinetikvon N2dUrfte einer der AusdrUcke (4.4), (4.5) rea
listischer sein , wobei NI als Inhibitor wirkt; denn es ist. bekannt, daß die
Enzyme, die den Abbau der schwer dissimi1ierbaren Stoffe einleiten, meist
erst gebildet werden, wenn die leicht .abbaubaren Stoffe verbraucht sind /76/.
(Zum großen Teil entstehen diese schwer abbaubaren Stoffe, z.B. die Humin
säuren /42/, erst beim Abbau lei cht abbaubarer Stoffe.) Für die Abbaukinetik
von N2 wird im folgenden der Ausdruck (4.4) gewählt, weil er den zur Modeli
identifizierung benutzten "Meßwerten lt angemessener ist. In anderen Fällen
mag der Ausdruck (4.5) besser sein; die im folgenden gemachten Aussagen für
das Modell gelten im wesentlichen auch dann. Auf jeden Fa.11 sind die kine
tischen Ausdrücke für die Hemmung hier nur als dreiparametrige Näherungs
funktionen aufzufassen, die die wesentlichen Eigenschaften ~er Kinetik wie
dergeben: Bei kleinen NI ergibt sich für N2 die Michae1is-Menten-Kinetik,
bei großen NI wird der Abbau von 1'42 blockiert. Der Unterschied zwischen
(4.4) und (4.5) besteht darin, daß im ersten fall die maximale Abbauge
schwindigkeit für N2 von NI unabhängig ist, im zweiten Fall jedoch nicht.
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Die diskutierten Annahmen führen insgesamt für den benthosfreien Fluß zu
dem Modell in Abb. 4.5, das anhand von Meßwerten für N

1+NZ' B, P und 0 zu
identifizieren ist.

Dabei wurde anaenommen, daß Wasserzuflüsse während der betrachteten Flie~

zeit die Konzentrationen im Fluß nicht nennenswert ändern. Andernfalls muß
man auf den rechten Seiten der Modellgleichungen die entsprechenden Quell
terme addieren. Bei der Erhöhung des COD-Gehalts beispielsweise durch eine
einzelne Abwassereinleitung zur Fließzeit t o lauten diese für die ersten
bei den Gleichungen

(4.21)

(4.22)

wobei z die

cx. • z . 5 ( t - t o ) bzw.

(1 - Cl )·z·6 (t-to),

COD-Konzentrationserhöhuno und o(t~t )o
die Impulsfunktion bedeutet. Der Parameter a gibt das Verhältnis an, in dem
die eingeleiteten Schmutzstoffe aufN 1 und N0 verteilt werden. Wenn man vie-

.I. '-

le Einleitungen auf einer größeren Fließstrecke als eine gleichmäßig verteilte,
kontinuierliche Quelle auffassen kann, benutzt man dieselben Quellterme mit
der Rechteckfunktion anstelle von 6(t-to).

Einen vollständigen Satz von Meßwerten für die o.a. Größen scheint es bisher
für einen größeren Flußabschnitt 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
qesprochenen Fragen der Versuchsplanunq zu klären, ein Fluß auf einem Com
puter simuliert, der die erforderlichen Meßwerte lieferte. Dieser simulierte
Fluß wird in Anhanq A im Detail besprochen. Er enthält 30 verschiedene
Schmutzstoffe, die alle eine andere Abbaukinetik zeigen (oegenseitige Hem
mung entsprechend den Ausdrücken (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 real-istischer Schwankunqsbreiten erzeuqt. In
Abb. 4.6a sind die an diesem "Fluß" gewonnen ~1ef3werte wiederqeqeben . Die
Werte für die Gesamtverschmutzunq wurden dabei bzql. des nicht abbaubaren



- 41-

d N1
(4.16)

dt

(4.17)
dN2 033 N2
dt = -021 0'34+ N2 + 0'35 N, 8

(4.l8)

(4.19)

dB

dt

dP

dt
0'41 B

= P - 043 P
0'42 +B

(4.20)
dO
dt = + 0'51 (OS - 0) - 052

- 0'54 0'37 B - 0'55

Abb. 4.5 Modellgleichungen für den benthosfreien Fluß
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Anteils korrioiert, indem die Verschmutzunqswerte bei t = 145 h subtrahiert
wurden (s .0.).

Die Parameter des Modells (4.16) - (4.20) lassen sich, wie nach Abschn. 4.1.
zu erwarten, nur dann eindeutig bestimmen, wenn man für einige Parameter
Schätzwerte vorgibt. Dies ist beispielsweise möolich, wenn man den Parame
tern, die in den Gleichungen (4.16) - (4.20) mit einem Strich versehen sind,
die in der übernächsten Tabelle stehenden Werte gibt und mit dem Gewicht
0.003·go versieht, wobei 00 wieder das Gewicht gemäß (3.21) ist. Die Kurven
in Abb. 4.6 a zeigen die Lösung des Modells (4.16) - (4.20) bei optimaler
Parameterwahl ; die Parameterwerte ai k sind

~
1 2 3 4 5 6 7

1 4.12
2 5.41
..,

" LII"') 1t"1 r t"I t"I"7Ct"l "l1 t"I t"I t"lt"IC "l r"l t"I ('\1I"7t"1
,) u.o't,) .L::1.0 U.UfO::1 '-.L.u U.::1::10 '-.0'- V.U'tf::1

4 0.179 8.21 0.0331
5 1.05 3.08 3.27 1.04 1.03 1.01

ausgegangen wurde von den Werten

i
k 1 2 3 4 5 6 7

1

2

3

4

5

2.0
2.0
0.5 2.0 0.07 20.0 1.0 2.0 0.04
0.135 15.0 0.04
1.0 4.0 1.0 1.0 1.0 1.0

--(Die gestrichelten Kurven zeigen die Ausqanqsnäherung co(t) (s. Abschn. 3.2.).)
Man sieht, daß das einfache Modell die HMeßwerte ll gut reproduziert. Die Modell-
tdenttfi zterunq ist in d-erselben \~e;se möglich, wenn die JlMeßwerte ll mit er-

heblichen Fehlern behaftet sind, Abb. 4.6 b zeigt dafür ein Beispiel. Die Lö
sunqsfunktionen sind gegenüber Abb. 4.6 a nicht wesentlich geändert, das qlei-
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che gilt Tur die Parameterwerte. Das PLjI-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, für die Schätzwerte vorgegeben werden sollen.
ist zu fraaen. ob man für die betreffenden Parameter vernünftige SchKtzwerte
zur Verfügung hat. So ist es beispielsweise günstiger. für a31 einen Schijtz
wert vorzugeben als für a32 , weil man weiß, daß a31 in derselben Größenord
nung,aber unterhalb der größten bekannten Bakterienwachstumsqeschwindigkeit
bei der betreffenden Temperatur liegt. während über a32 bei einem komplexen
Substratqemisch sehr wenig vorhergesagt werden kann. (Wenn man a32 voroKbe
und a31 freiließe, wäre unter sonst gleichen BedinQunqen ebenfalls eine Mo
dellidentifizierung möglich.) Ebenso kann man sicher die kinetischen Para
meter für die iiechselwirkunq zwischen Bakterien und Protozoen, die man in
Laborversuchen ermittelt hat, als Schätzwerte in das Modell übernehmen. Dem
gegenüber ist es wünschenswert, den Parameter a43 völlig offen zu lassen,
weil mit dem Term a43" P gegebenenfalls die Freßtätigkeit höherer Nahrunos
kettenqlieder näherungsweise berücksichtigt werden soll. Die Parameter aSl
und a37 kann man, obwohl das wünschenswert wäre (s.u. bzw. Abschn. 4.3.).
nicht frei lassen, ohne daß bei fehlerbehafteten Meßwerten wie in Abb. 4.6 b
u.U. mit unsinnigen w.erten optimiert wird. Bei dem sehr kleinen Gewicht der
Parameterschätzwerte (s.o.) ist die Vorgabe dieser Werte aber in keinem Fall
eine starke Einschränkung. Insgesamt läßt sich also feststellen, daß sich
aufqrund von COD-, Bakterien~, Protozoen- und SuaerstoffmeRwerten das Modell
(4.16) - (4.20). in dem zwischen leicht und schwer abbaubaren Stoffen unter
schieden wird. identifizieren läßt. (Dies gilt übrigens auch für den Fall.
daß der Anteil der nicht abbaubaren Substanz nicht eliminiert wird. Ledig
lich die übereinstimmuna mit den ~~eßwerten ist dann weniger gut.)

Der Sinn eines Modells besteht nun nicht in der Reproduktion gemessener
Werte, sondern in der Prognose des Systemverhaltens unter ßedinaunqen. für
die noch keine t·1essunaen gemacht wurden. Die Abbn. 4.7 und 4.8 ze i oen zwei
Beispiele für die übertragbarkeit des Modells auf andere Verhältnisse. Im
einen Fall wurden die Anfanqswerte geändert, im anderen Fall wurde über die
Zeit, bis zu det~ r'1eßwet~te bei der ~1odel1identifizierünqbenutzt wurden, hin-

aus extrapoliert. (Der zweite Fall läßt sich natürlich auf den ersten zu
rückführen.) In beiden Fällen (mit recht unterschiedlicher Kinetik) ist die
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Obereinstimmung des einfachen Modells (4.16) - (4.20) mit dem simulierten
Fluß auch unter geänderten Bedingungen recht gut. Zahlreiche weitere nume
rische Experimente dieser Art haben ähnliche Ergebnisse geliefert. Alierdings
hängt das Maß an übereinstimmung sicher vom Bau des Flußmodells (in Anhang A.)
ab. Demgegenüber dürften die oben formulierten Bedingungen für die Durchführ
barkeit der Modellidentifizierung von jeder realistischen Änderung des simu
lierten Flusses unberührt bleiben.

Man kann natürlich auch mehrere Meßreihen, die am gleichen System unter un
terschiedlichen Bedingungen gewonnen wurden (also z.B. die "Meßwerte" in
Abb. 4.7 a und b) für die Modellidentifizierung benutzen. Man muß dann ledig
lich in dem System (3.14) die Gleichungen für die Variablen, die sich geän
dert haben, entsprechend oft aufführen. Die Unsicherheit der Parameterbe
stimmung wird dadurch kleiner, u.U. kann man auch auf die Vorgabe von Para
meterschätzwerten verzichten. Solche Fälle wurden jedoch noch nicht durch
gerechnet. Das Gleiche gilt für die Modellidentifizierung bei weiteren
Abwassereinleitung auf der untersuchten Fließstrecke. (Die untersuchte Strek-
ke darf nicht zu kurz sein, weil sonst die Trennung der Schmutzstoffe in NI
undN2 zu unsicher wird.) Wenn man dabei viele Einleitungen mit unterschied
l i chen Cl-Werten (s , (4.21) und (4.22» einzeln berücksichtigen will, wird

(- <

ei ne eindeuti ge t40dell i dentifi kation anhand von Meßwerten aus dem Fluß un-
möglich sein. Dann muß man doch dieSelbstreinigungsvorgänge in einer
Flußwasserprobe beobachten und anhand der so gewonnenen Meßwerte die Para
meter bestimmen. Diese kann man dann wieder als Schätzwerte (u.U. mit höhe
rem Gewicht) in das Modellidentifizierungsverfahren mit den llin-situ ll-Meß

werten eingeben.

Zu diesem Vorgehen kann man auch greifen, wenn man die Geschwindigkeitskon
stante aS1 des physi kal ischen Sauerstoffei ntrags bestimmen wi 11 , ohne daß
man einen Schätzwert dafür vorgibt. (Dies entspricht dem Vorgehen, das man
bisher oft bei der Bestimmung von k2 in Gleichung (4.15) praktiziert hat
/32/.) Gerade über die Größe dieses Parameters besteht ja noch große Un
sicherheit, insbesondere bei großen Flüssen, die man im Labor nicht simu-
1i eren 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 möglich ist. Besonders interessant ist dabei die Frage, ob
man ohne Meßwerte für die Nitrifikanten-Biomasse auskommt, wenn Meßwerte
für NH 4+ , N02-, N03- und den organischen Stickstoff vorliegen.

Auch die Frage, wie eine Abbauhemmunq durch toxische Stoffe zu erkennen und
zu berücksichtigen ist, bleibt noch zu klären (s. Abschn. 4.1.). In diesen
Fällen wird sicher die Verwendung mehrerer Meßreihen für verschiedene Kon
zentrationen (d.h. Abflußmengen) nötio sein (s.a. /55/).

Abschließend sei noch darauf hingewiesen, daß man die oben besprochene Auf
teiluna der Gesamtverschmutzung in leicht und schwer abbaubare Stoffe auch
zur Charakterisierung der Abbaueigenschaften spezieller Abwässer benutzen
könnte.

4.3. Modell für die Selbstreiniqung des Rheins zwischen Mannheim
Ludwiqshafen und der holländischen Grenze

Der Rhein mit seiner großen Wasserführunq und seiner großen Fließgeschwin-
diqkeit ist in guter Näherunq ein benthosfreier Fluß. Auch für ihn oilt die
in Abschn. 4.2. getroffene Feststellung, daß die bisher bekannt qewordenen
Meß\verte für eine r"1odel1identifizierung nicht ausreichen. Zwar liegen sehr
viele Meßergebnisse vor, meist wurden dabei aber Größen gemessen, die über
die SelbstreiniQunqsvoroänqe nur sehr indirekt Auskunft geben. So sind bei
spielsweise Meßwerte Tur die zusätzliche Zehrung /56/ wegen der m0Qlichen
Wechselwirkunqen des zUQesetzten Substrats mit bereits vorhandenen Substra
ten sehr schwer zu deuten. Ähnliches gilt für Meßwerte des biologischen
Sauerstoffbedarfs, schon allein weqen der Differenz zwischen Flußwasser- und
Versuchstemoeratur. Die zahlreichen Meßwerte für den KMnO, - bzw. K" er" 0-,-

~~-~,~- '+ C. C. I

Verbrauch, die bisher gewonnen wurden, erfassen meist nur den eOD der qe-
lösten Substanzen, die ersteren auch davon nur einen relativ kleinen Teil.
Ebenso sind die mit der Plattenmethode gewonnenen Keimzahlen als Maß für die
Bakterienmasse im Fluß kaum geei0net, wie schon ein Vergleich der mit ver
schiedenen Nährmedien erhaltenen Keimzahlen zeigt /90/. Allenfalls lassen
sich aus dem Vergleich von Werten, die unter gleichen Bedinqunoen gewonnen
wurden, gewisse Schlüsse ziehen.
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Für die Identifizierung eines Modells entsprechend den Gleichungen (4.16) 
(4.20) müßten, wie in Abschn. 4.2. erläutert, Meßreihen für N1+N2, B, P und
o vorliegen, die in der fließenden Welle gewonnen wurden und eine einiqer
maßen genaue ~ittelwertbildung über den Flußquerschnitt zulassen. Ferner
müßten für die Abwassereinleitunqen und sonstigen Zuflüsse die angeführten
Größen kurz vor der Einmündunqsstelle bekannt sein. Gegebenenfalls sind
Parameterschätzwerte in Laborversuchen zu bestimmen (s. Abschn. 4.2.).

Vorab wären einige gesonderte Untersuchungen zur Anwendbarkeit des Modells
(4.16) - (4.20) sinnvoll. So müßte geklärt werden, ob über den Bakterien
fressern stehende Freßkettenglieder eine wesentliche Rolle spielen; derar
tige Wirkungen wären natürlich am ehesten am Niederrhein zu beobachten. Auch
die Rolle der Bakterienfresser selbst ist noch zu verifizieren. Die Nitri
fikation wäre wohl ebenfalls einer genaueren Untersuchung wert~ obwohl sie
wahrscheinlich im Rhein vernachlässigbar ist. Zwar erreicht die NH 4+-Kon
zentration Werte, bei denen eine vollständige Oxidation den 02-Gehalt deut
lich beeinflussen würde /5, 57/; da die Nitrifikanten durch organische
Schmutzstoffe jedoch gehemmt werden /15/ und ohnehin langsam wachsen /38/.

dürfte es aber kaum zur Nitrifikation kommen. Bei der Erarbeitung eines Mo
dells muß ferner damit gerechnet werden, daß die toxische Wirkung verschie
dener Abwässer gesondert berücksichtigt werden muß (s. Abschn. 4.1.), oder
daß sich das Rechnen mit Mittelwerten über den Flußquerschnitt (s. Abschn.
3.1.) als zu ungenau erweist. Die Voraussetzungen für das Rechnen mit Mit
telwerten über den Flußquerschnitt sind allerdings günstiger, als es ange
si chts kilometerl anger Abwasserfahnen scheinen mag: Di e Terme für das Bak
terienwachstum in den Modellgleichungen werden ja für große $chmutzkonzen
trationen konstant, d.h. sie sind in der Abwasserfahne u.U. kaum größer als
außerhalb. (Im selben Sinne wirkt die Abbauhemmung durch toxische Substan
zen, die mit zunehmender Verdünnung nachläßt.)

Trotz der vielen fehlenden Meßwerte und der teilweise ungeklärten Voraus
setzungen, wurde versucht, in Anlehnung an die Gleichungen (4.16) - (4.20)
und aufgrund des vorliegenden Datenmaterials ein Modell für die Selbstreini
gungsvorgänge im Rhein zwischen Mannheim und der holländischen Grenze zu
formulieren. Ein solches Modell kann natürlich noch keine quantitativen Aus
sagen liefern, und eine auf ihm basierende Optimierung von Abwassereinlei
tungen wäre dementsprechend wenig sinnvoll. Es kann aber eine Diskussion
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über Probleme des Gewässerschutzes im Rheingebiet erleichtern, denn wesent
liche qualitative Züge der Selbstreiniqung wird es richtig widerspiegeln.
Insbesondere läßt sich an diesem Modell deutlich machen, welche ~öqlichkei

ten ein durch Meßwerte 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) übereinstimmen, sind in Abb. 4.9 wiedergegeben. Neu geqen
über dem Modell (4.16) - (4.20) sind die Gleichung (4.25) für die nicht ab
baubaren Schmutzstoffe, die Terme für die Einleitungen (Abwasser oder Neben
flüsse) in den ersten 3 Gleichungen und der Term a67 in Gleichunq (4.28),
der den biologischen Sauerstoffeintraq näherunosweise berücksichtigt. Es
wird also angenOMmen, daß die Zuflüsse nur die Schmutzstoffkonzentration
ändern und daß der biologische Sauerstoffeintraq 1änos der Fließstrecke kon
stant ist. Die erste Annahme müßte bei den Nebenflüssen Neckar und Main,
die neben der Schmutzlast auch eine qroße ßakterienmasse in den Rhein ein
bringen, für ein quantitatives Modell sicher korrigiert werden, die zweite
Annahme ist wegen der Kleinheit des biologischen Sauerstoffeintraos (s.u.)
ohne große ßedeutuno. Die Parameterwerte wurden so gewählt, daR vorlieoen-
de Meßwerte bzw. daraus abaeleitete Werte einigermaßen oenau wiederqeaeben
werden. In Anbetracht der lückenhaften Datenbasis, die ja einen großen Spiel
raum für die Parameterwerte bei gleich guter übereinstimmung mit den Meßwer
ten versprach, wurden die Parameterwerte durch Ausprobieren innerhalb reali
stischer Schwankungsbreiten und nicht mit dem formalen Verfahren der Mode"
identifikation bestimmt. Rückblickend ist jedoch festzustellen, daß es wahr
scheinlich effizienter gewesen wäre, ein Modellidentifizierunosorooramm mit
entsprechend vielen und entsprechend ~ewichteten Parameterschätzwerten zu be
nutzen. Die Lösung des Modells zeigt Abb. 4.10. Das zugehöri~e, sehr einfa
che Rechenproqramm befindet sich in Anhang C. Das Modell soll die Stoffwech
seldynamik im Rhein bei einer Temperatur von 20°C und einer Abflußmenoe
vom etwa 1.25-fachen des mittleren Abflusses (ca. 2500 m3/sec in Köln /17/) be
schreiben. Die Verschmutzung entspricht dabei etwa den Verhältnissen von
1969. Den Parametern wurden, soweit sie längs der ganzen Fließstrecke als
konstant angesehen wurden, folgende Werte ai k gegeben:



(4.23 ) NI =- a 11 a 41 ~1 . B + a12 a 13
°42 + 1

(4.24 ) NZ = -021
, 043 N2

044+N2+C1L.SN,-B+( 1-°12 )013

(4.25 )

( 4.26 )

( 4.27 )

N3 = 031 013

B = a 41 N1 8 + __ °431 N2 8 _0 ° 51 B P _ 0. B
° 42 +N1 04l~ +Nl~ +045 N1 46 052 + B 47

p = a 51 8
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( 4.28) Ö = 061 (05 -0) - ° 62 °41 Nl B _° a 43 N2 B
(142 + Nl 63 044'"N2 +04SN1

- 064 047 B- ° 651
(151 B

0S2 + B P ··°66 °S3 P + °67

Abb. 4.9 Modellqleichunqen tür die Selbstreinigungsvorgänge im Rhein
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Die maximale Wachstumsrate der Bakterien a41 + a43 ist also 0.58 h-1, was
einer Generationszeit von reichlich einer Stunde entspricht; dies ist bei
T = 20°C ein realistischer Wert /10/. Die durch a47 gegebene endogene At
mung lieQt mit 0.06 wahrscheinlich etwas hoch; aber die in der Literatur
gegebenen Werte streuen sehr stark /11, 14, 37, 66, 75/, außerdem kann man
ein eventuelles Bakterienabsterben durch toxische Einflüsse näherunqsweise
durch einen größeren Wert für a47 berücksichtigen. Das Verhältnis zwischen
abgebauter Substanzmenge (ausgedrückt als COD) und neu entstehender Biomasse
liegt mit 2.6 bzw. 3.4 ebenfalls in dem durch zahlreiche Versuchserqebnisse
abgesteckten Bereich /66/. Die Sättigungskonstanten a42 und a44 liegen für
Einzelsubstrate maximal bei einigen mg/l /10, 34, 86/, da NI und N2 aber
eine Vielzahl von Substraten umfassen, mußten diese Parameter etwas größer
gewählt werden. (Würde NI beispielsweise n Substrate umfassen, die gleiche
Konzentration sowie gleiches kinetisches Verhalten haben und die rein additiv
abgebaut werden, so wäre die Sättigungskonstante für NI exakt n-mal so groß
wie die für das Einzelsubstrat.) Die Hemmkonstante a45 wurde schließlich

so gewählt, daß bei Werten von NI' für die a41N1i(a42+Nl) kleiner als a43
ist, keine wesentliche Hemmung mehr ausgeübt wird. Die Werte für a51 und aS2
würden in Anlehnung an 1221 gewählt; die in 1871 angegebenen l4erte für die maxi-

male Wachstumsgeschwindigkeit verschiedener Ziliaten sind allerdings durch
weg kleiner. Der Wert für a67 basiert auf dem in /54/ angegebenen Wert von
1.6 mgOZ/(l'd) für den biologischen Sauerstoffeintrao bei Koblenz, der mit
der Hell-Dunkel-Flaschenmethode gewonnen wurde. Die gestrichelte Kurve in
Abb. 5.10 d zeigt den Sauerstoffgehalt ohne Berücksichtigung der biogenen Be
lüftung. Man sieht, daß die biogene im Verhältnis zur physikalischen Belüf
tung nicht sehr bedeutend ist (der o.a. Wert wurde sogar im Hochsommer gemes-
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sen), so daß kein großer Fehler entsteht, wenn die Änderungen der bioaenen
Belüftuna mit der Fließstrecke und der Taqesperiodik außer acht gelassen
werden.

Für die Parameter a12, a13 und a61 wurde die Fließstrecke in 12 Abschnitte
unterteilt, innerhalb welcher diese Parameter als konstant angesehen wurden.
Der Parameter aB' der die stUndliche Konzentrationszunahme der abbaubaren
Substanzen durch Einleitunqen darstellt, berechnet sich aus der pro FluRkilo
meter und Stunde anfallenden Schmutzmenge A, dem Abfluß Q und der zuoehöri
gen Fließqeschwindigkeit v (s. Anhang C):

Die Größe A ist in Abb. 4.11 a aufgetragen. Man erkennt deutlich die 3 Ver
schmutzunqsschwerpunkte ~annheim-Ludwigshafen (an der NeckarmUnduna), Mainz
Wiesbaden (an der MainmUndung) und Bonn-Köln-Leverkusen sowie die über eine
längere Fließstrecke anhaltende starke Belastung im Ruhrgebiet. Die \~erte

stellen lediqlich Abschätzunoen dar, die auf eOD-Messungen im Fluß (s.u.)
und der Änderung der ßevölkerungszahl im Rheineinzuqsgebiet mit der Fließ
strecke beruhen. Die Emscher, die gegenwärtig noch eine punktförmiqe, starke
Belastung beim Fluß-km 800 darstellen wUrde, wurde wegen der im Bau befind
lichen großen Kläranlage nicht berücksichtiot. Von der Mosel wurde anqenom
men, daß sie hinsichtlich der Selbstreinigungsgrößen bei der Münduno die
selbe Qualität hat wie der Rhein an dieser Stelle. Ein Vergleich der Meßwer
te für Braubach (Rhein) und Koblenz (Mosel) in /78/ zeigt, daß diese Annahme
qerechtfertigt ist. Die etwas qer-inqere Verschmutzunq der ~~osel wird durch
die punktuelle Belastung durch die Stadt Koblenz sicher komoensiert. In Abb.
4.11 b sind die Fließqeschwindiqkeiten v als Funktion der Abflußmenqe fUr
verschiedene Pegelmeßstellen angegeben. Sie wurden von den zuständioen Was
ser- und Schiffahrtsämtern telefonisch mitgeteilt und stellen i.w. Quotienten
aus Abfluß und Querschnittsfläche dar. Anhand dieser Funktionen wurden für
die 12 Abschnitte die Fließgeschwindiqkeiten geschätzt; sie sind für den
Fall, der in Abb. 4.10 dargestellt ist (Q = 1.25·MO), in Anhano C qegeben.
Die mittlere Wasserführung MQ wurde durch die stark ausgezogene Treppen-
funktion in Abb. 4.11 bannenähert /17/; Änderungen der WasserfUhrunq oeqen-
über ~1Q wurden im Modell so vorgenommen, daß das Verhältnis Q/MQ ortsunab
hängig blieb.
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Der Parameter a12, der das Verhältnis zwischen leicht und schwer abbaubaren
eingeleiteten Schmutzstoffen bestimmt, wurde für die qanze Fließstrecke
gleich 0.5 (d.h. 1:1) gesetzt, mit Ausnahme der Strecken zwischen km 420 und
435 sowie zwischen km 500 und 506. Für die letztgenannten Strecken wurde
a12 = 0.4 gesetzt, womit berücksichtigt werden sollte, daß sich in Neckar
und Main, die auf diesen Abschnitten einmünden, das Verhältnis zwischen NI
und N2 durch den Abbau zugunsten von N2 verschoben hat.

Die Werte für den Parameter a61 finden sich ebenfalls in Anhang C;sie lie-
gen alle in der Nähe von 0.25,mit Abweichungen nach unten im Raum Mainz
Bingen und nach oben im Raum Bingen-Koblenz. Die Werte erscheinen etwas
hoch, liegen aber innerhalb des Bereichs, der sich aus den verschiedenen
Literaturwerten /71/, ergibt. Für den Parameter a61 wurde angenommen, daß
er von der Abflußmenge unabhängig ist; denn bei deren Änderung treten zwei
Effekte bzql. a61 auf, die entgeqengesetzt wirken: Eine Zunahme von Q bewirkt
eine Erhöhung der Wassertiefe, was ein kleineres a61 zur Folge hätte, anderer
seits nimmt die Turbulenz zu, was eine Erhöhung von a61 bedeutet. (Die in
/48/ angegebene empirische Formel fUr a61

IA ?Q'\"1'.'-eJ/
1"1 _. - r.
~ 51 - -

v (1 O?f.1 )T-20
h 3/2 , .. - - ...

wobei h die Wassertiefe, T die Temperatur (in °C) und c eine Konstante bedeutet,
liefert beispielsweise ein von Q unabhäniges Ergebnis, wenn man ein sym
metrisches Dreiecksprofil mit dem öffnungswinkel 900 voraussetzt und
v(Q) = Q3/7 (s. Abb. 4.11 b) annimmt.)

Die in Abb. 4.10 gegebenen numerierten Meßpunkte, die verschiedenen Quellen
entstammen, sollen nun qenauer erläutert werden:

eOD-Werte:
Es lagen - mit einer Ausnahme - nur eOD-Werte für die gelöste Substanz vor. Sie
alle wurden mit dem Faktor 2 multipliziert, um ein Maß für den COO der Gesamt
verschmutzung zu erhalten. Anhaltspunkte für die Menqe von ungelösten organi
schen Schmutzstoffen neben die von der Arbeitsgemeinschaft der Rheinwasserwerke
durchgeführten Messungen des Giühveriusts der Schwebstoffe /5,4,6,7/. Mit
ihnen werden sowohl die aktive Biomasse als auch die ungelösten Schmutzstoffe
erfaßt, die letzteren sind dabei teilweise erst aus gelösten Stoffen durch Ad-
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sorptions-,Flockung~- und F~llungsvorg~nge entstanden. Wenn man für den eOD
der suspendierten Substanzen das 1.5- bis 2-fache ihres Gewichts annimmt (das
Verh~ltnis eOD/TOe betrug 1969 für die gelöste Substanz ~ 2.5 /51), so er
geben sich für den eOD des Glühverlustes der Schwebstoffe ~hnliche Werte, wie
sie für den eOD der gelösten Substanzen gemessen wurden /5/. Ein ähnliches
Verhältnis ergibt sich, wenn man die ARW-Meßwerte für den eOD bei Koblenz
/6/ mit den eOD-Meßwerten für Braubach in /78/, die an der unfiltrierten
Probe gewonnen wurden, vergleicht. (Dabei muß man vergleichbare Temperatu
ren und Wasserführungen auswählen.) In allen Fällen, ausgenommen die Probe-
nahmestelle Wiesbaden, werden jedoch die Proben nahe der Wasseroberfl~che

entnommen. Da sich die suspendierten Stoffe trotz der relativ starken Turbu
lenzbis zu einem gewissen Grad absetzen, sind die über den Querschnitt er
mitteltenKonzentrationen der suspendierten organischen Substanz also in
Wirklichkeit wesentlich größer. Ein Vergleich der Meßwerte von Mainz und
Wiesbaden bestätigt dies: In \4iesbaden, wo nahe der Flußsohle qemessen wird,
ist die Konzentration an suspendierter organischer Substanz etwa 2-3 mal so
groß wie in Mainz /5/. (Das Verhältnis zwischen beiden l4erten hängt natür-
lieh von der Abflüßmenge ab; Es wird mit abnehmender WasserfUhrung, d.h.
abnehmender Turbulenz, größer. So kommt es, daß der Jahresmittelwert 1971
für Mainz kleiner ist als der Wert von 1970 (als die Wasserführung wesent-

. . ' .

li ch größer war), während es in Wi esbaden umgekehrt ist /71). Das bedeutet,
daß der eOD der gesamten ungelösten Substanz wesentlich größer sein dürfte
als der der gelösten /5/. Es ist also eine realistische Annahme, wenn der
eOD der Gesamtschmutzmenge doppelt so hoch angesetzt wird, wie der eOD der
gelösten Substanzen,und der dann noch unberücksichtigte Teil der ungelösten
Substanz als aktive Biomasse angesehen wird. Den Werten 1 bis 7 liegen die
Meßergebnisse zweier Rheinbefahrungen am 26.8. und 9.9.1969 zugrunde. /57/.
WasserfUhrung und Temperatur waren an diesen beiden Tagen etwa so groß wie
in dem Modell angenommen (s.o.). Die Proben wurden ungefähr in der flie~en

den Welle entnommen. Der Wert 8 wurde anhand der Meßwerte in der Mainmün
dung, die bei denselben Befahrungen erhoben wurden, und anhand des Mischungs
verh~ltnisses an diesen beiden Tagen geschätzt. Die Punkte 9 - 18 basieren
auf den ARW-Messungen für den eOD der gelösten Substanzen im August .1970 /6/.
Wasserführung und Temperatur i n dieser Zeit sind ungefähr dieselben wie bei
den o.g. Rheinbefahrungen. (Für 1969 liegen eOD-Messungen der ARW nur für
einige Punkte vor /5/. Sie liegen für August ähnlich wie die Punkte 9 - 18.)
Der Punkt 19 ist ein von der Internationalen Rheinschmutzkommission am 10.7.1969
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(veroleichbare Wasserführung und Temperatur!) gemessener eOD-Wert für die
unfiltrierte Probe. Obwohl diese Probe nahe der Oberfläche genommen wurde,
wurde der Wert nicht erhöht (s.o.), denn einmal dürfen an dieser Stelle we
gen der großen Turbulenz die Unterschiede in der Konzentration der suspen
dierten Substanz nicht so groß sein wie z.B. bei Mainz, außerdem soll dieser
Wert die aktive Biomasse nicht mit umfassen, weswegen eine Korrektur nach
unten nötig wäre.

Bakterienmeßwerte:
Die Meßpunkte stellen bis auf einen gemeinsamen Faktor die geometrischen
Mittel der Keimzahlen dar, die im Sommerhalbjahr 1967 von der ARW gemessen
wurden /3/. (Für die folgenden Jahre standen derartige Meßwerte nicht voll
ständig zur Verfügung.) Sie wurden in Abb. 2.2 a zum Teil schon gezeigt. We
gen der Unvollkommenheiten der Meßmethode läßt sich aus den gemessenen Keim
zahlen nicht auf die absolute Größe der Biomasse schließen, deshalb wurde
der gemeinsame Faktor willkürlich so gewählt, daß die Werte der theoretischen
Kurve folgen. Nimmt man als mittlere Bakteriengröße das Volumen eines Zylin
ders vom Radius O.5~ und der Höhe 4~ und setzt das Trockengewicht in Cl mit
einem Fünftel dieses Volumens in ml an /10/, so ergibt sich, daß mit den Keim
zahlwerten aus /3/ nur ca. 1/150 der Gesamtbakterienmasse erfaßt wurde. Dieser
geringe Prozentsatz rührt einmal von den Mängeln der Plattenmethode her: Im
Nährmedium gedeiht immer nur ein Teil der ausgesäten Bakterien, und die in
Flüssen häufig vorkommenden Zusammenballungen von Bakterien werden bei der
Versuchsprozedur meist nicht aufgelöst, so daß viele Kolonien von mehr als
einer Zelle herrühren. Außerdem ist auch hier zu berücksichtigen, daß die
Proben nahe der Oberfläche entnommen wurden; die Unterschiede in den Keim
zahlwerten für Mainz und Wiesbaden (s.o.) sind beträchtlich /5/.

Protozoen-Werte:
Als einziger Anhaltspunkt für die tatsächliche 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 - 1060rga

nismen/ml Sink- und Schwebstoffen. Gemäß den ARW-Berichten /6/ ist die Schweb
stofftrockensubstanz bei Köln ungefähr 30 mg/l. Wenn man die nicht unreali
stische Annahme macht, daß dies im ungetrockneten Zustand 0.30 ml/l sind /45/,
so erhält man für das Rhei nwasser bei Kob1enz ei ne Zil i atendi chte von
3.104 - 3.105/1. Nimmt man auch für die Ziliaten ein Verhältnis von 1:5
zwischen Trocken- und Feuchtmasse an, so ergibt sich der Wert von 0.5 mq/l
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in Abb. 4.10, wenn man unterstellt, die Ziliaten seien Kugeln mit Radien zwi
schen 0.013 und OIJ27 mm. Diese Abmessungen entsprechen den Beobachtungen /65/,
so daß man sagen kann, die Kurve in Abb. 4.10 ist sicher nicht um Größen
ordnungen falsch.

Sauerstoff-Werte:
Die~-Konzentrationen 1-7 wurden bei den o.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
führung und Temperatur nicht so gut den Voraussetzungen des Modells entspra
chen.) Der Wert 17 wurde unter denselben Umständen gemessen wie der eOD-Wert
19 (s.o.).

Insgesamt ist die übereinstimmung zwischen MeBwerten und Kurven befriedigend.
Dies gilt besonders bei den Werten, die während der Rheinbefahrungen mit der
fließenden Welle gewonnen wurden. Die starken Schwankungen am Niederrhein
rühren wahrscheinlich von lokalen Abwassereinflüssen her; sie wUrden bei
ech~ Mittelung über den Flußquerschnitt wohl verschwinden. Trotz der relativ
guten Obereinstummung soll hier noch einmal betont werden, daß das beschrie
bene Modell zu unsicher ist, um daraus quantitative Aussagen zu gewinnen.

Um zu testen, ob das Modell auf Änderungen der Randbedi ngungen weni gstens
der Tendenz nach richtig reagiert, wurden die beiden für das Selbstreini
guns verhalten entscheidenden Größen, Temperatur und Wasserführung, geändert.

Bei Änderung der Temperatur ändern sich die biochemischen Reaktionsgeschwin
digkeiten, so weit sie im Modell (4.23) - (4.28) auftreten, entsprechend
dem Arrhenius-Gesetz

solange die Temperatur nicht so hoch ist, daß Proteine denaturieren /47/.
Abb. 4.12 zeigt, inwieweit dieses Gesetz bei Bakterien befolgt wird /46/.
(S.a. 147/.) Der Knick in der Kurve für die Mischpopulation (Belebtschlamm)
rührt \'lohT daher, daß bei niedrigen Temperaturen Organismen die Oberhand
gewinnen, die diesen Temperaturen besser angepaßt sind (psychrophile Bak
terien). Ähnliche T-Abhängigkeiten sind für die endogene Atmung /11/ und
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für die Wachstumsraten von Protozoen /87/ gemessen worden. Entsprechend die
sen Messungen wurden beim Obergang von T=200e auf T=100e die maximalen Wachs
tumsraten und die Parameter a47 und aS3 halbiert, beimObergang auf T=2SoC
wurden sie mit dem Faktor 1.6 multipliziert. Die Änderungen von a61 für einen
speziellen Fluß /62/ sowie von Os mit der Temperatur zeigt Abb , 4.13. Für
die T-Abhängigkeit von a61 wurde im Modell (4.23) - (4.28) jedoch der Zu
sammenhang (4.29) benutzt. Alle übrigen Parameter wurden als temperatur
unabhängig angesehen. Für T=100e und unveränderten Abfluß ergaben sich so die
ausgezogenen Kurven in Abb. 4.14. Der eOD-Gehalt ist jetzt in Köln deutlich
kleiner als in Mainz, bei T=20oe waren die Werte praktisch gleich. Ein ähn
liches Verhalten zeigen die eOD-Werte, die einerseits im Januar und Dezember
andererseits im September 1970 gemessen wurden /6/. Die Bakterienmassendichte
in Köln ist bei der niedrigen Temperatur deutlich höher als in Mainz, bei
T=20oe war es umgekehrt. Auch dieses Verhalten wird durch die Messungen be
stätigt (s. Abb. 2.2 und /2/). Die Sauerstoffwerte sind in Köln jetzt etwas
kleiner als in Mainz, während es vorher umgekehrt war. Aus den entsprechen
den Meßwerten in /6/ läßt sich aber wegen der geringen Zahl der Messungen
diese Tendenz nicht herausleseno

Abb. 4.1S zeigt die Modellösungen für die Temperatur T=250C. Die Seibstrei
nigungsleistung ist, besonders kurz vor der holländischen Grenze, stark ge
stiegen, der Sauerstoffgehalt ist nahe Mainz und am Niederrhein erheblich
schlechter geworden. Die 02-Minima haben sich flußaufwärts verschoben. Eine
Erhöhung der Rheinwassertemperatur um sOe steht ja im Zusammenhang mit der
Frischwasserkühlung für Kraftwerke zur Diskussion /SO/; die Abb. 4.1S läßt
trotz der Unsicherheiten des Modells erkennen, daß die Auswirkungen einer
solchen relativ geringen künstlichen Erwärmung auf den Sauerstoffgehalt sehr
ernst sein können. Bei geringerem Abfluß dürfte sie besonders bei Mainz
(s.u.) zu anaeroben Verhältnissen führen.

Die Veränderungen im Selbstreinigungsgeschehen bei Verringerung der Abfluß
menge auf 0.77 MQ zeigt Abb. 4.16. Die Wirkung dieser Änderung beruht auf
zwei Effekten: Einmal wird das Verdünnungsverhältnis für die eingeleiteten
Schmutzstoffe geändert, zum anderen ändern sich die Fließzeiten zwischen
den Einleitungsstellen. Seide Effekte fuhren bei Erniedrigung der Abfluß
menge zu einer Steigerung der relativen Abbauleistung Über eine bestimmte
Fließstrecke. D.ieszeigt in Abb. 4.16 deutlich der Kurvenverlauf zwischen
Mannheim und Mainz. Am Niederrhein ist dieser Effekt wegen der starken Freß-
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tätigkeit der Protozoen nicht so ausgeprägt, so daß die eOD-Konzentrationszu
nahme am Niederrhein größer ist als etwa bei Mainz. Diese Tendenz zeigt sich
z.B. auch beim Vergleich der ARW-Werte für September 1970 bzw. 1971 /6, 7/,
allerdings ist sie bei weitem nicht so stark ausgeprägt.. Dies ist vielleicht
ein Hinweis darauf, daß man das nächsthöhere Freßkettenqlied doch noch mit
berücksichtigen muß. Als Ursache kommt aber auch die etwas höhere Temperatur
im September 1971infrage. Der Sauerstoffqehalt erreicht für 0= 0.77 r~O bei
Mainz den Wert 0 (was im Modell bewirkt, daß nur noch die endogene Atmunq
aber keine Freßtätigkeit mehr aufrechterhalten wird). Insgesamt sind die 02
Werte am Niederrhein jetzt höher als bei ~~ainz, während sie bei 0=1.25 MQ
etwa gleich waren. Auch dies wird durch die ARW-Meßwerte für September 1970
bzw. 1971 bestätigt (s. /7/, p, 30).

Abschließend soll nun noch an zwei Beispielen erläutert werden, welche Mög
lichkeiten ein Nodell wie das eben diskutierte in der Wassergütewirtschaft
bietet. Abb. 4.17 zeigt die Änderungen im Selbstreinigungsverhalten des
Rheins, wenn bei den eingeleiteten Schmutzstoffen die leicht abbaubare Kom
ponente halbiert wird. Ein ähnlicher Fall könnte Wirklichkeit werden, wenn
in Zukunft ausschließlich biologische Kläranlagen errichtet werden. Denn die
aus den Kläranlagen eingeleitete Restbelastung besteht überwiegend aus
schwer abbaubaren Stoffen, außerdem wird man biologische Kläranlagen vorzugs
weise da errichten, wo ein großer Anteil an leicht abbaubaren Stoffen im Ab
wasser einen hohen Reinigungsgrad verspricht. Die Abb. zeigt, daß trotz
der Reduzierung der eOD-Einleitunqen um nahezu 25 %die eOD-Konzentration
ni roends wesentl i ch abnimmt, daß si e streckenwei se sogar merkl ich zunimmt.
Dabei zeigt Abb. 4.17 diesen Effekt vergleichsweise milde. Bei etwas anderen,
ebenfalls realistischen Parameterwerten in (4.23) - (4.28) ergaben sich
wesentlich stärkere Erhöhungen der eOD-Konzentration /83/. Die Ursache der
Erhöhung ist natürlich die Verringerung der Bakterienwachstumsrate im Ver
gleich zur Protozoenfreßrate und zur endogenen Atmung. Die praktische Konse
quenz dieses Modellverhaltens (das mit ziemlicher Sicherheit unabhängio von
den Unsicherheiten des Modells ist) müßte sein, auch die schwer abbaubaren
Stoffe zu eliminieren. Sonst könnten trotz einer Verringerung der Abwasser
einleitungen die Schwierigkeiten z.B. bei der Trinkwasseraufbereitunq am
Niederrhein zunehmen.

Abb. 4.18 zeigt die Selbstreiniaungsvorgänge für den Fall, daß die Belastung
durch den ~1ain auf 50 % reduziert wird. Entsprechend der Diskussion zu Abb.
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4.17 und der in der Literatur geäußerten Ansicht, eine mäßige Vorbelastung
steigere die Selbstreinigungsleistung /56/, könnte man befürchten, daß dies
am Niederrhein zu einer Zunahme der Verschmutzung führt. Abb. 4.18 zeigt,
daß dies nicht unbedingt sein muß. Aufgrund der geringeren Bakteriendichte
hinter f"1ainz erreicht die Protozoendichte am Niederrhein nicht mehr dieselbe
Größe wie in Abb , 4.10, so daß die Abbauleistung am Niederrhein deutlich ge
steigert wird.

5. ~urzgefaßte Schlußfolgerungen

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

1. Die Beschreibung der Selbstreinigungsvorgänge in Flüssen durch Systeme
von gekoppelten Differentialgleichungen erscheint möglich und sinnvoll.
Für die Bestimmung der Model 1parameter aus in-situ-Meßwerten (Model1iden
tifizierung) hat sich das Verfahren der Quasilinearisierung von Bellmann
/8/ als brauchbar erwiesen. Es wurde allerdinqs nur auf Modelle für sol
che Flüsse anqewandt, in denen das Benthos. vernach Iäss i qbar und Homogeni
tät der Abbautätigkeit quer zur Fließrichtung gewährleistet ist; in diesen
Fällen sind die fvlodellgleichungen gewöhnliche Differentialgleichungen.

2. Für benthos frei e, homogene Flüsse wi rd ei n Mode 11 vorgeschlagen, das
folgende abhängige Variable enthält (Abschn. 4.2): Chemischer Sauer
stoffbedarf (COD) der lei cht abbaubaren Substanzen, COD der schwer
abbaubaren Substanzen, Bakterienmassendichte, Protozoenmassendichte, Sauer
stoffkonzentration. Für die Bestimmung der Parameter in diesem Modell ist
es ausrei chend, wenn man neben Bakterien-, Protozoen- und Sauerstoffmeß
werten nur Meßwerte für den Gesamt-COD zur Verfügung hat. Es müssen aber
dann für eini ge Parameter Schätzwerte vorgegeben werden, die im. Rahmen
der Modellidentifizierung genauso wie die Meßwerte für die abhängigen Va
riablen behandelt werden.

3. Trotz streckenweise recht langsamer Quervermischunq erscheint die Anwen
dung dieses Modells auf den Rhein sinnvoll; denn die Unterschiede in der
Abbautätigkeit quer zur Fließrichtung sind kleiner als die Unterschiede
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in der Schmutzstoffkonzentration. Nach einer ersten Parametersch~tzunq

aufqrund sehr lückenhafter Meßwerte beschrieb es die wesentlichen Züqe
des Selbstreinigunqsverhaltens des Rheins zwischen Mannheim und der
holländischen Grenze richtig. Bei Extrapolation auf andere als die heu
tigen Verhältnisse ergaben sich folgende bemerkenswerten Veränderungen
der Rhei nwasserqua1i tät:

a) Eine Erhöhuna der Wassertemperatur von 20 auf 250C (die in Zukunft
durch die Einleitung von Kraftwerkskühlwasser auftreten könnte) be
wirkt im Modell eine Abnahme der Sauerstoffkonzentration bei Mainz
und am Niederrhein von ca. 4mg/l auf ca. 2.5m/l. Dabei wird eine Ab
flußmenqe vom L25-fachen des mittleren Abflusses angenommen. (Beim
0.77-fachen des mittleren Abflusses sinkt der Sauerstoffqehalt kurz
hinter Mainz bereits bei 200C auf Null.)

b) Eine Verrinqerunqder leicht abbaubaren Komponente in den einaeleite
ten Abwässern um 50 % (bei unveränderter schwer abbaubarer Komponente)
ergab eine Erhöhung der Schmutzkonzentrationim Rhein. Dieser Fall
könnte eintreten, wenn in Zukunft ausschließlich bioloqische Kläran
lagen errichtet werden.

c} Eine gleichmäßige Verringerung der Schmutzstofffracht des Ma;ns um
50 %ergab eine Erhöhung der Selbstreinigunqsleistunq am Niederrhein.

Diese Feststellunqen bezeichnen angesichts der lückenhaften Datenbasis
lediglich Möglichkeiten für zukünftige Entwicklungen, die man al l erd inns
bei der Planung vonUnweltschutzmaßnahmen im Auqebehalten sollte. Um
detai 11 iertere und verbi ndl i chere Aussagen machen zu können, sind noch
weitere Messungen am Rhein erforderlich. Vorschläge dafür finden sich in
den Abschnitten 4.2 und 4.3. Bei ihrer Planung und Durchführung ist das
entwickelte Modell ein wichtiges Hilfsmittel. Die weiteren Messungen
müssen insbesondere klären, inwieweit toxische Stoffe, die die Selbst
reinigung hemmen, explizit in das Modell aufgenommen werden müssen.

~'
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Anhang A. Beschreibung des komplexen Flußmodells (s. Abschn. 4.2.)

Das Modell besteht aus 39 gewöhnlichen Differentialgleichungen, die in Abb.
A.l wiedergegeben sind~ In ihm bedeuten

N. Substratkonzentrationen,
1

E. Exoenzymkonzentrationen,
1

B ßakterienmassenkonzentration,

P. Protozoenmassenkonzentrationen,
1

o Sauerstoffkonzentration,

Os Sauerstoffsättigungskonzentration.

Die Indizierung der Parameter ist dieselbe wie im Rechenprogramm des Anhangs
B. Die Parameter sind zum größten Teil entweder Zufallszahlen oder aus Zu
fallszahlen abgeleitet. Von diesen Zufallszahlen wird im folgenden immer an
genommen, daß sie aus einer Grundgesamtheit qezogen wurden, die über dem
jeweils ange~ebenen Intervall gleichverteilt ist.

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

(A.l ) 1
Qik= rt'

kI u...1.

bestimmt, wobei die a. k Zufallszahlen aus dem Intervall (0.1,20) sind. (D.h.,
1 ,

falls die Ausdrücke zu gewöhnlichen Michaelis-r'~enten-Ausdrücken entarten,
sind die Sättiqungskonstanten im Intervall (0.1, 20) qleichverteilt.) Auf
der Basis dieser Parameterwerte wurden die Parameter a36,i,1~i~15, (in der
36. Gleichung) entsprechend

(A.2) 036,i = \Pi ,o5k+1, i-5k+1, k =0,1,2,

bestimmt. Dabei kennzeichnet k die Substratgruppe, zu der das i-te Substrat
~ehört, ~i ist eine Zufallszahl aus dem Intervall (O,vk) und vk ist die
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maximal zugelassene Bakterienwachstumsqeschwindiqkeit aufarund der betref
fenden Substratgruppe. Die vk wurden als Zufallszahlen so gewählt, daß
vo+v 1+v2 = 1 und <vi> = j ist. (Es wurden zwei Zufal l szahlen ~1 und ~2 aus
dem Interve.l l (0,1) gezogen und vo'= Min{~I' ~2}, VI =1~2-~11, v2=1-
r~ax {~1' ~2Jgesetzt.) D.h. die größtmögl i che Bakteri envermehrunos rate auf
grund der ersten 15 Substrate ist 1.0, was einer Verdoppelunqszeit von ca.
20 min entspricht. Die tatsächlich realisierte maximale Wachstumsrate ist die
Summe der drei Maximalwerte von~i bezüglich der drei Substratqruppen. (Es
ist nämlich der größte Wert, den

I 0i Ni
I I
i=1 1+I bj Ni

fl b l' bt i,1 >ai=1 h k Mox {01 02, " 01 } )ur e re i qe ~i- anne men ann , b1' b2' ""bI ,
Die zu den Werten a36,i' l~i~15, gehörenden Parameter ai ,1 wurden durch Mul
tiplikation mit einer Zufallszahl ~i aus dem Intervall {2,6) erhalten:

(A. 3) 0 ',1 = 036 i . ~ i
1 ,

Analog wurden die Parameter a39,i bestimmt:

(A. 4) 039, i = a 36, i . ~ i ,

wobei ~i eine Zufallszahl aus dem Intervall (1,4) ist. Für die Schmutzstoffe
N16 bis N20 wird eine einseitige Hemmung durch die ersten 15 Schmutzstoffe
nach Art der kompetitiven Hemmung angenommen. Die Konstanten ai ,k' 16~b20,

2~k~17, wurden dabei ebenfalls entsprechend (A.l) bes timnt ; im Falle k=2
war auch das Intervall, aus dem die Qi ~ gezogen wurden, dasselbe wie oben,

e , ''''"

bei den übrigen Werten lag das Intervall (0.5, 50) zugrunde. Die Parameter
a wurden gemäß36. i

(A.5) 036,i = 0i,2 . Vi

bestimmt, wobei die "i Zufallszahlen aus dem Intervall (0,0.06) darstellen.
(D.h., die maximalen l.Jachstumsraten auf der Basis dieser Schmutzstoffe sind
im Mittel geringer als oben.} Die l'Jerte von a. 1 und a39 " wurden auch \':;e

1 , ,1

oben ermittelt, die 1')i in Gleichung (A.3) wurden al l erd lnqsaus dem Intervall
(2,9) qezogen. (D.h. im Mittel wird mehr Substrat pro Gramm neu entstehender
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Biomasse verbraucht.)

Für 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
wahl des hemmenden Substrats wird dabei auch dem Zufall überlassen. Die
Parameterwerte a . 2' a36 ., a. 1. und a39 ., 21~i~25, werden auf dieselbe

1, ,1 1, ,1
Weise festgelegt wie für 16~i~20, die Werte ai,3 sind Zufallszahlen aus dem
Intervall (0.1,10).

Von den Substraten N26 bisN30 wird angenommen, daß ihre Abbaukinetik durch
eine Reaktion bestimmt wird, die durch Exoenzyme katalysiert wird und der
r"1i chae1 is-Menten-Kineti k fo1 gt. Alle zugehöri gen Parameterwertewerden in
derselben Weise bestimmt wie bei den Substraten ~16 - N20, lediglich die
Vi in (A.5) sind jetzt aus dem Intervall (0, 0.2) gezogen.

Die Gleichungen, die die Veränderungen der Exoenzymkonzentrationen beschrei
ben, sind sicher nur grobe Näherungen für die tatsächliche Kinetik der
Enzymbildung. Immerhin beinhalten sie die plausiblen Annahmen, daß die
Enzymsynthese unterbleibt, wenn die Konzentration der leicht abbaubaren
Substanzen N, - NB:: groß ist, und daß die Enzymbildungsgeschwindigkeit bei

.L .L'l

kleinen Substratkonzentrationen dieser proportional ist, bei großen Substrat-
konzentrationenaber konstant wird. Die Parameterwerte ai ,2' 31~i~35, wur
den wieder qenauso bestimmt wie die entsprechenden \~e.rte in den vorangehen
den Gleichungen. Die Werte ai,l wurden daraus durch Multiplikation mit einer
Zufallszahl aus dem Intervall (0,0.5) gewonnen, die übrigen ai,k sind Zu
fallszahlen aus ~em In;ervall (0,1). (Die Konstanten ai,l sollten in den
Glei:hung~n für N26 - N30 eigentlich wesentlich größer, in den Gleichungen
für El - E5 wesentl i ch kleiner sein als die entsprechenden Kons tanten in
den Gleichungen für Ni - N2S; denn die Konzentrationen Ei sind um Größen
ordnungen kleiner als die Bakterienmassenkonzentration. Konstanten in der
gewählten Größenordnung ergeben sich jedoch, wenn man sich die Ei mit einem
konstanten Faktor»l behaftet denkt.)

Die Konstanten a36,31 und a39,31 wurden in allen Rechnungen 0.05 gesetzt.
Ebenso wurden den Parametern a37,2' a38,2' a39,34 und a39,35 sowi e dem Para
meter a39,36 feste Werte von 0.04 bzw. 1.0 erteilt.
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Die Sättigungskonstanten für die Freßtätigkeit der zwei Protozoenarten

(1/a36,33 bzw. 1/a36,35) wurden als Zufallszahlen aus dem Intervall (5,25)

gezogen, die maximalen Freßraten (a37,1/a36,33 bzw. a38,1/a36,3S) waren Zu
fallszahlen aus dem Intervall (0.1, 0.5). Für das Verhältnis Wachstumsrate zu
Freßrate der Protozoen wurde eine Zufallszahl aus dem Intervall (0.3,0.6)
genommen, für den Sauerstoffverbrauch progefressener Bakterienmasseeinheit
wurden schließlich Zufallszahlen aus dem Intervall (0.8, 1.2) gezogen.

Abschließend soll noch einmal betont werden, daß das beschriebene Modell
in erster Linie dazu diente, ein breites Spektrum möglicher r~eßwerte als
Grundlage für das Modellidentifizierungsverfahren des Abschnitts 4.2. zu
produzieren; es kam also ·nicht so sehr auf die exakte Beschreibung jedes
Etnze lvor-qanqs an. Daß die angegebenen Schwankunqsbereiche für die Para
meter realistisch sind, läßt sich der Diskussion in Abschn. 4.3. entneh

men.

Anhang B Rechenproqramm zur jviodell i dent ifi zi eTünq mittels Ouas i l i near-iste runq

Das im folgenden beschriebene und wiedergegebene PL/I-Proqramm berechnet auf
grund des t40dells aus Anhang Adie "Meßwerte" in Abb , 4.6 b und bestimmt mit
dem Verfahren der Quasilinearisierung die Parameter in den Gleichungen (4.16) 
(4.20) so, daß die Lösung dieser Gleichungen die "Meßwerte" möglichst gut (im
Sinne minimaler Abweichungsquadratsumme) reproduziert. Da der Programmablauf
im wesentlichen linear ist, wird kein formales Flußdiagramm gegeben, sondern
es werden die Anweisungen bzw, Anweisungsgruppen fortlaufend kommentiert:

Anwei sungs
nummer

3 Die wichtigsten Variablen haben folgende Bedeutunq:

T ist die Zeit.
t~W enthält die "Meßwerte ll

•

HW enthält die Gewichte entsprechend Gleichunq (3.21).

GX, PR, X entsprechen den Variablen Xr, Pr' co' cl'" eID in den
Gleichungen (3.15) und (3.17).
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Anwei sungs
nummer

DGX, DPR,
Jt~

A, S, C

G

co

FH

GH

R

DX enthalten die Ableitungen dieser Funktionen.
ist die Jacobi-Matrix für das entsprechend Gleichung
(3.14) erweiterte System (4.16) - (4.20)
sind homogener und inhomogener rvtatrixantei 1 sowi e die Lösung
des linearen Gleichungssystems (3.20).
enthält die rechten Seiten des entsprechend Gleichung (3.14)
erweiterten Systems (4.16) - (4.20).
enthält die Parameter des komplexen Flußmodells
(in Anhang A ai ,k genannt).
enthält in seinem ersten Element die Zahl der Parameter des
Modells (4.16) - (4.20), für die Schätzwerte vorgegeben wer
den. Auf den folgenden Plätzen stehen die Indizes dieser
Parameter, die durch die Reihenfolge gegeben sind, in der sie
in C (s , (3.14) )ei ngeordnet wurden.
enthält die Gewichte dieser Parameter.
entspricht dem Index r in Gleichung (3.15).
ist die Zahl der abhängigen Modellvariablen (einschließlich
der Parameter). Sie ist im vorliegenden Fall 23.

4-52 Das Unterprogramm berechnet die rechten Seiten des komplexen Fluß
modells (s. Anhang A)

53-81 Berechnet die rechten Seiten des Gleichungssystems (3.18) und der
Gleichungssysteme fürPr(t), co(t). c1(t ) , ... er_1(t ) .

82-110 Mit diesem Unterprogrammwird ein Runge-Kutta-Integrationsschri tt
für das Gleichungssystem, dessen rechte Seiten F1berechnet, ausge
führt. Gleichungen, in denen auf der rechten Seite 0 steht .(und die
nur der übersichtlichkeit des Programmes wegen erscheinen) werden bei
der Rechnung ausgespart.

111-169 Es wird die Jacobi-Matrix berechnet.

170-181 Berechnet die rechten Sei ten des Systems (3.14).
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Anwei sungs
nummer

182-188 Multiplikation einer Matrix mit einem Vektor.

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

202-207 Zufallszahlenoenerator. Es wird das multiplikative Kongruenzverfahren
angewandt. Es entstehen qleichverteilte Pseudozufallszahlen im Inter
vall (U, 0).

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

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

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

287~315 Integrati'onder Modellqleichunqen aus Anhang A und Berechnunq der
"feh lerfref en ~~eß\'/erte" für Abb. 4.6 b .. Das Element MLv(2,0) enthält
die Summe über alle Ni zur Zeit T = 145 h. Der Wert wird als Maß
für die innerhalb von 20 h überhaupt nicht abbaubare Substanz genom
men und von MW (1,~) subtrahiert. Die Werte der abhängigen Variab
len zu den Zeitpunkten T = 20 und T = 145 werden ausQedruckt.

316-332 Es werden die Gewichte entsprechend Gleichung (3.21) berechnet und
die Werte in t4~1 mit einem zufälligen Fehler versehen und ausgedruckt.
Die Fehler sind normaTverteilt mit einer Streubreite von + 7.5 %

des Maximalwerts der betreffenden Variablen.

333-360 Festlequng der Parameter, für die Schätzwerte voraegeben werden, so
wie der entsprechenden Gewichte. Vorgabe von N und einigen Hilfs
größen.

-- --361-390 Festlegunq der Anfanqswerte für co' Xi und Pi (s. Gleichungen (3.17)
und (3.18)).



- 87 -

Anwei sungs
NUlMler -391-436 Berechnung der cn(o) entsprechend dem Vorgehen in Abschn. 3.2 •. Die

Koeffizienten des Gleichungssystems (3.20) werden sukzessive, von
Meßpunkt zu Meßpunkt fortschreitend, aufgebaut. (Anweisungen 397-404
für T = 0, Anweisungen 417-422 für die übrigen T.;.Werte.) Der Beitrag
der Parameter-Meßwerte (Schätzwerte) zu den Koeffizienten wird in
den Anweisungen 424-427 berechnet. Das externe Unterprogramm r~INV

berechnet das Inverse der Matrix A. Es ist die doppeltgenaue Version
eines Unterproqrenms aus dem t1System/360 Scientific Subroutines
Package (PL/I)II von IBM.

Die Rechenzeit des Programms beträgt auf der IBM/370-165 einige Minuten.
(Eine genauere Angabe ist nicht möglich, da die Rechenzeit (CPU-Zeit!) stark
von den anderen, zur gleichen Zeit bearbeiteten Programmen abhängt.) Nach
den 10 im Programm vorgesehenen Iterationsschritten verändern sich die Kom
ponenten von ~(o) bei weiteren Iterationsschritten um weniger als 5 %.



1

2., 1
1

(NOUNDHFLOH) :
VS: PROC npTION~{MATN);

OPEN FILE{SYSPRINT) lINESTIE(132J;
DCL (H,EPS,T,OS,MH{<),O:40J,H14('5),(YH,V){810),VO(310) INJTItd {(~iIOI0),

H1, H2, Z, ( J M , A) ( 23 , 21 ) , ( R,r: , G, GH I ( ?., I ,r:0 ( 39,39) ,n, vM( 31 , R1 , P,2 ,
GX(23,23) 3ASfO{QD), Or,X(~3,23) 8ASEO(JQP),
PR(?3) BASEO(RP1, DDR(?31 BASEO(DRP),
X(O:10,23) <:L\~En(~PJ, OX{O:lo,n) f}'1SED{f)<:P) I FU1AT(1"i1,
(I ,J, K,L,M, N,~JM, NO, N0N, NV, (NII,NO) (I"), P, FH( O:?., t,
X I ( Zl: 25}) F I XED RI N.A RY ,

IR INITIAL (3111093) FIXED RINARYf31,r)),
MTNV FNTRY;

4 1
lj ~

6 ?
7 2
p 2
q ?

10 ?
11 ?

12 2
1 ~ 2
14 2
1 '5 ?

In ?
17 2
18 ?
1q 2
20 ?
11 2
?2 2
?") 2
24 2
25 ?
26 2
17 ?
?8 ?
29 2
30 '2
':11 2_, L

32 2
.,") ?

34 2

FO: PPOCEOlJRE{T,V,DYJ;
or L {T, Y ( '*) ,0 v ( '* ) ,I!, tn , H2) F L OAT (l '5J ,

(I,NH) FIXED 9!N~RV;

Hl=V("6)*V{371!(1+C0{10,13)*Vf161);
H.:2=V(36)*V(18)!(1+(O{lA,35)*V(36);
OV f 36) =-co f 36,311 *y (36) -co 136,3n*HI-Co ( 36,34 J *H?;
o v ( 3 7) =C n ( 11, 1) '!<rH- C () ( '17 , ?t ~ Y f 3(7) ;
OY ( 3 q )=CI) f 38, 1) '" H2- (:1 (1·"h" ) ~Y ( 3 R);
DV(39)=-CO(3q,31 )*Y('AI-CO{39,~?)*HI-CO(39,1")*H?-CO(19,14)*V(371

~C0 ( 19 f3 ') ) *v (vn ..C0 ( 3 9 , 36) ~< InS- v ( 19) ) ;
00 T=I Ta 11 SY 5;

1 H= 1;
1 DOK=lTn5;
, H=H+(O(T,K+IJ*V(T+K-l);
2 EN (1;

1 H=I!~;

1 00 K= 1 T'1 5;
.:2 NH=I+K-l;
, DY(NH)=-(OfNH,l I*V(NHI*Y(~6)*H;
.:2 OV(36)=OY(361-CO{36,NIfI"'DY(NH)!C()fNH,1);
2 OYf3Q)=DV(39)+(O(3q,NHI*OY(NH)!CO(NH,11;
? ENO;
1 ENf:;

00 1=16 rn ?o;
1 H=l+CO([,2l ot'V(T);

1 oc K=l Tl 15;
2 H=~+CO(J,?+~I*Y(Kl;

2 END;
1 DY(T)=-Cl1n ,1)'~Y(TH< DISl!H;

DV(16)=Oyr36)~CO(16t )~nV([)!CC(I,l);

1 OY(39)=OV(39)+CO(19, )*OV(!)/CO(!,l,;
1 END;

oo [=21 ·m ?5;



STMT lr:V NT

2 1
2 1
? 1
2 1
2
2 1
2 1
2 1
2 1
2
2 1
2 1, ?
2 2
2 1
2 1
2
2

1,
2
2
2
?
2
2
?
2
?
2
2
2 1
2 1
? 1
2 1
2 1
2
2
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82
83

1
?

RK: PROCEDURE (T,H,Y,N,FKT);
oc l F I< T ENTRY,
(T, H, V f *) , HH, ( !)Y 1,DV2, DY 3, DV4) ( Nl )
fN,J,KlFIXED BINARY;

FlOAH15"

---0"1. ...q..,. L

85 z
86 .,
87 2

fAll FKTfT,Y,DYll;
00 1=1 Ta NM;

1 Da I<=NUfIl Ta NO(I'1



<;TMT LFV N'"

8A ? .,
39 ;J 2
qO 2 1
91 2
92 .,
'}'1 ? ,
<}4 ? ?
<;5 2 2
16 '2 1
97 ::'
<18 ?

99 2 1
100 2 2
101 2 2
10,2 z 1
11)~ ?

104 2
105 ., 1
106 2 2
107 2 2
10 '3 ? 1
109 2
110 2

111 1
112 2
113 ~

114 2
115 ?

116 2
117 2
119 7.
llS 2
170 ?
121 2
122 2
121 2-
124 2
125

.,
126 2
1"7 2.
128 2
129 2
BO 2.
131 2
l?2 ?

133 2
134 Z
135 2.

YH{K)=Y(K)+HH*nVl(KI;
END;

END;
(ALL FKT(T,YH,0Y2);
on !=l T'1'lN;

DO K ="111( Il Tn NO ( T) ;

YH(K)=Y(KI+HH*OY2(K';
END;

END;
(ALL FKT{~,YH,OY3);

00 1=1 Tn 'V-1;
na K=NU(I' TO "10(1);

YH{K}=Y(K)+H*OY3(K);
ENO;

END;
(ALL FKT{T,VH,DY4';
on 1=1 TO \F'1;

00 K=NU(I' TO NO(T);
Y(K)=Y(K)+H*{OV1IK)+2*(OY?(K.+nV3(K}I+OV4(K)'!6;

END;
END;
RETURN;
FND;

JACOJ3I: PRDCEDURE (X,J);
nrt (X("'), 1(*,*) ,Hl ,H2,t-n,Hl.,H'5) FLOHOS) ;
Hl=1;{X(7j+Xflj;;
H2=1!(X(9)+X(Z)+X(23)*X(1));
H1= 1 f( Xl 13) +X( 3)) ;
H4=X(17)/XI6);
Hl)=X( lB)/XI B);
JIl,11=-X(61*X(10)*X(11'*X{7)*Hl*Hl;
Jfl,3}=-X(6)*X(10}*X(1)*Hl;
J ( 1 , 6 1:- X{ 1 O} *x( II *Xf, '3) '*H1 ;
J r r ,7) =-J I 1, 1 }*x (111 X( 7).;
J ( 1 , ! 0) =J ( , ,6) ,!< xr6)l Xno) ;
J ( Z, 1 1= X( s1* X(·11 )*X.{2) *xu , ;~H 2 '''H?*X I ?1} ;

J(Z,2}=-J(2,l'*(X{q)+X(Z3)*X(I»)!{X(Z)*X(23) );
J( 2,3' =- x( 8' *x( 11 ) >:< X( 2) *H 2;
J(2,R)=J(2,1'*X(~J/X(8);

J( 2,9) =J( 2,1) !X{ ?11;
J(Z,lll=JI2,R)*X(81/X(11);
J{2,23i=J{Z,91*Xili;
J ( -:l , 1 ) =- J( 1 , 1) ! X( 6 1- I( 2 , 1) I X ( R) ;
JI3,2)=-J(2,Z)/XC81;
.H ':1 ,'3 ) =... J ( 1 ,3) / X( 6 }... ! (? f '3 ) / X ( 8 )-x ( 1 2 )*X n 5 '*X ( 4 ) '" x(1 ":\ ) *H"':l, >1< H1-X( 14 ) ;
Jf3,4)=-X(12)*X(15)*X(3l*H3;
Jf3,7)=-J(l,7)!X{6);
J ( 3, 9) =- J { 2, 9} I X( 8) ;



STMT LI=V NT

1'36 ?
137 :?
138 2
1'9 2
140 2
J 4 1 ~

142 2
143 2
144 ?
145 2
146 ?
147 2
148 2
149 :?
ISO 2
l'il 2
152 2
1'33 2
15 LI 2
155 2
1'56 ,
157 z
15A 2
1'59 2
160 2
1(,1 ?

162 ?
lt3 2
1(,4 2
165 2
1f6 2
161 2
1(,8 2
1"9 2

170 1
171 2
172 2
113 2
174 2
115 2
176 2
'l:;""""'=' 2l. ( !

178 2
l79 2

lRO z
1131 2

- 91-

J ( J 9 1 aI =~, J ( 1 ,1 a) / X( 6 ) ;
J f 3, 11 ) =-J f 2, 11 ) / X( A} ;

J(3,lZJ=J(3,41*X(41/X(121;
Jf ~,13)=-J( 3,4l*X(4PH3;
.H3,14)=-Xt3l;
J(3,l'5)=J(1,121*X(]Z)/X(15);
Jf3,23)=-J(2,23)/X(S);
J(4,3)=Xf15)*Xf4)*Xf13)*H3*H3;
J ( LI ,4 l =- J I 3,4 l / X{ 12> - X( 16) ;
Jf4,13)=-J(4,3l*X(3)/X(13);
J ( 4, J 'i) =-J ( 3,1 ;')1 X(15) ;
J(4,16)=-X(4l;
j(5,1)=J(i,1)*H4+J(?,1)~H5;

J(5,2)=Jf2,Z)*H5;
JfS,3)=Jfl,l,*H4+JIZ,3)*H5-J(4,3'*X(19)-X(ZO)*X(14);
J(S,4}=J(3,12}*X(lq)!X(4}-X{211*XJl~);

J(5,'i)=-X(221;
J(5,7'=J(I,7)*H4;
Jf5,9)=JfZ,9)*H5;
1('5,lO)=JC1,10)*H4;

J ( '),11) =J ( 2,11) *H5;
J{'5,13)=-J(4,13)*X(10);
J(5,14)=-X(ZO)*X(3l;
J(S,15)=-Jf4,15)*X(19,;
J(S,16'=-Xf21)*Xf4l;
J(S,17)=J('_,6l;
j(5,18;=ji2,8;;
J C'5 t P» =.1 (1 ,12 , ;
J f '5, 20 ) =- X( 11... l* X( 3) ;
J(~,21)=-X(16)*X(4J;

J(5,22)=OS-X(5';
J(~,23)=Jf2,231*H5;

RETURN;
END;

R:,: PRQCff)!IRE (X,G);
'Je L (X ( * ),G( *' l ,H 1 ,11 7, H1) f L0 "Tl 15) ;
Hl=X(IO)*X{ll*X(3)/(X(11+X(1)l;
H?=X(11}*Xf2'*X{3)/(X(9}+Xf2'+X(?1.*X(1);
H3=X(1~)*X13)*X(4}/(X(13)+X(3»;

G f 1) =-x(6) *Hl ;
Gf 2 • =- xf g) *~12 ;
G ( 3 ) =Hl +H2 - X ( 12 ) ~H3 -)( ( .i 4-} *X ( l i ;
G(4}=H~-X(16)*X(41;

G(5l=-X(17)*Hl~X(18}*H2-X(lql*H3-X(201*X(14l*X(3l-X(21)*X(lA}*X(4l

+ X( 22)* fOS- X(5 ) ) ;
RETURN;
ENO;
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S T/.~T l EV nT

181- 1 N~r,V: DWJCEf)llRf: L'\,R,N,r:l;
183 2 nCL (l\{,~,"q,n(*),C(*)} FU1!\T(1')),

OJ, n F I XEn ß I 11\ RY;
1~4 2 00 1=1 TO N;
185 2 1 C{II=~ll·H.\(I,*'*ßi;

186 2 1 pm;
187 ~ RETURN;
188 2 ENf1;

2
2 1
2 ?
?- 2
2 '3
2 3
2 2
? '?
2 2
2 1
2

1

208 1 ON ERROR $f\IA? ßEGI\J; PUT i.r s r (O,R,T,Y); GO TO ENDE; END;
212 1 CO=O;
213 1 0$=8.0;
214 1 R1= ZLJi= L( 0, 1 ); R 2= ZUF U 0 , U ;
216 1 V~(11=M[N(Rl,R2)~ V~(2)=ARS(R2-Rl); VM(~)=1-MAX(Rl,R2);

21q 1 00 1=1 TO 11 RV 5;
220 1 1 00 K=1 TO s;
221 1 2 CO{T,K+1)=lIZ11FUO.l,?O);
zn 1 , r:O(":l6,T+f<-1I=71JFLC1,V''1(J/5+l))~COn,K+11;

2 21 1 2 CO f3 Cl, I+V. - 1) = l!J r L Ll , 4 ) "CO (16, I +11. - U ;
224 I 2 CCiI+K=1,U=z iifLi?,6i*C0t36,T+K-1I;

225 1 ? END;
2.26 1 1 END;
2'1 1 00 1=16 TO 20;
228 1 1 CO(l,Z)=1IZUFUO.l,20};
22<; 1 1 C0f36,J}=lllFuo,n.06H<COCT,2);
230 1 1 ronQ,l)=ZUFUl,t.I'*COC36,I);
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STMT lEV NT

00 1= 1 TO 20;
1 DOJ=1 TO ZO;
Z CALL RKfT,H,Y,M,FO);

T:eO;

1 COf!,11=ZUFLf2,QJ*COfl6,I);
1 00 K=l TO 15;
2 CO(I,K+2'=1/lUFLfO.5,l50l;
2 END;
1 END;

00 1=21 TO 25;
1 CO(I,2)=I/ZUFl(O.1,20J~

1 CO(36~!)=ZUFL(O,O.06)*CO(!,ZI;

1 CO(39,!)=ZUFlfl,4l*eOf36,I)i
1 CO(I,1)=ZUFlfZ,9'*COf36,I);
1 COfI,3)=ZUFl(0.1,10);
1 XI(I)=IUFl(I,16);
1 END;

00 1 =26 TO 30;
1 COfI,Z)=lfZUFlfO.l,20);
1 e006, r; =IUFUO ,0.2 r-co n,2);
1 CO(39,I,=lUFl(I,4l*eOf36,!);
1 CO(I,l)=ZUFl(Z,91*CO(36,1);
1 END;

00 1=31 TO 35;
1 CO(I,Z)=I/ZUFl(O.I,20l;
1 CO( I, l)=ZUFU O,O.'5}*CO( 1,2);
1 00 K=1 TO 15;
2 CO(I,K+Z'=IUFlfO,ll;
2 END;
1 END;

CO( 36,3l)=O@ 05;
CO (36,33)= 1/ lUFL (1),25) ; CO ( 36, 32 )=ZUFLC 0.10,0.50) *CO( 36,33' ;
COf 36, 35) =l/ZUFl (5,251; CO( 36,34) =WFUO.IO,O.SO)*C0(36, 35);
CO (37, 1 )= l UFU 0 • 1, 0 • 6 He!: 0(3 6 , 32l; CO« 37 , 21=0 • 04 ;
CO(3B,11=ZUFlfO.3,0.61*CO(36,34); COt38,Z'=O.04;
CO« 3<) , 31 , = O. 05 ; COt 3 q , 12} =ZUf U O. 8 , 1 • 2 , :I< C0 (36 , 3 2 ) ; CO(3q , 34 1=0 • 0 4 ;
COC]9,33)=ZUFL(O.8,1.?1*CO(36,34l; CO(39,35)=0.04; CO(3q,~6}=l.O;

MW(l,O)=O;
00 1=1 TO 30;

1 YCI}=lUF[(O,6);
1 MW«l,O}=MW(l,O}+Y(I);
1 END;

00 I=31 TO 35; Y(1)=0; ENn;
MW(3,0),Y(36)=5.0;
YCHI=lUFUO,0.5); Yf3i'l)=0.5-Yf311; ...,W(4,O'=O.C:;;
MW(5,O),Yf~q)=OS;

PUT so rr t rvt r r.co: 1,*100 1=1 TO 3(1) {F(9,3),SKIP,3 (ll F(q,:n,SKlfll,
SK TP' ;

PUT r o rr r r vr r: 00 1=1 TO 3'1) (SKTP,3 (13 F(q,3"SK[PJ,~KIPt;

231 1
232 1
233 1
234 1
235 1
236 1
231 1
238 1
239 1
240 1
241 1
242 1
243 1
244 1
245 1
246 1
247 1
248 1
249 1
250 1
2':1 1
252 1
253 1
254 1
2155 1
256 1
257 1
2158 1
260 1
262 1
264 1
266 1
269 1
272 1
213 1
274 1
215 1
276 1
277 1
280 1
281 1
284 1
285 1

286 1
287 1..
292 1
293 1
294 1
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5T"'T LEV NT

Y!)(NQN+U=MW{l,0)*0.5'5;
v0 (.1'1 ON + 3) =MH{lt , 0 I ;

YOtN0N+5)=?O; YO(NQN+6t=?OO;
YO{NQ~J+B)=2C.0; YO{NQN+q)=O.5;
YO UHY'" 11 }=2.0; YO (f\!C)"J+12) = 1 "j. 0;

2

1

1
1
?
2
1
1

2 T=T+H;
2 END;
1 1'1W(l,1)=O'
1 00 J=l T!J 30;
2 MW(1,TI='-nHl,I)+Y(J);
2 END;
1 M\-/(3,I)=Y(361; MvH4,TI=Yf~7)+Y{38)' MHfS,II=Y(391;

1 END;
PUT EOIT ({y(I1 00 1=1 T039) {SKIP,3 (13 F(9,3),SKIP),<::KIP);
00 1=1 TO 2500;

1 CAlL RKfT,H,Y,M,FO};
1 T=T+H;
1 END;

PUT EOIT ((YCI) 00 1=1 TO 39}} (SKIP,3 (13 FC9,3),SKTPI,SKIP);
MW{2"n=o;
00 1=1 Ta 30;

1 MWC?,0)=M~(2,0}+Y(I};

1 END;
MW{1,*I=MW{1,*)-MW{2,O);
on 1=1,3,4,5;

HW ( I ) =MH f I , 0 ) ;
00 K=l FJ 20;

IF MWfJ,K»HW{!) THFN HW(T)=MW{I,K);
END;
Hl=H'4(I)~<O.15; H?=C.TJ788 /,!Hl;

on K=O r o 20;
ZV:
Z=ZUFU-Hl,Hl} ;
IFH2*EXP(-2*(IIHl)**2)~ZUFL(0,H2) THEN GOTD lV;

MW(!,K)=MWfT,Kl+l; .
2 END; ...

1 HW{J)=llHwtI)*$2;
1 ENn;

00 1=0 rn 20; PUT LIST P~\;H*,I}) SKT?; END;
FH{O)=l1: FH(l)=10; FH!?)='); FH(~)=12; FH(l!l=14; I=H{St=l1:
FH{61=19; FH(7)=20: FH(8t=21; FH(q)=22; FH{lot=15; FH(111=?3;
GH=0.003;
EP$=lE-50; !l=O.0S;
Y=O; [=0; JM=O;
1'1=23; NQ=N*N+l; NQN=N()+N;
NV=5; NU{I)=!; Nf)(ll·='J~'~N;

nn T=2 T'1 13;
-p·JUt I j =NQ+N*{· 1-2) ; !'lrJ( I' =i\HJ{.r j +NV~l;

1 END;
YO(NQN)=M4{1,O)*C~45;

YO (NQN+2) =MW(3 ,0) ;
VO{NQN+4)=M4(5,O);
YO(NQN+7)=2.0;
YO(NQN+I0)=O.07:

295 1
2G6 1
297 1
298 1
299 1
300 1
301 1
304 1
305 1
306 1
307 1
308 1
309 1
310 1
311 1
312 1

1.

313 1
314 1
315 1
316 1
317 1
318 1
319 1
320 1
321 1
323 1
324 i

325 1
1:'.6 1
327 1
328 1
329 1
330 1
3"n 1
339 1
345 1
346 1
3't8 1
351 1
354 1
357 1
3'58 1
360 1
361 1
363 1
365 1
368 1
371 1



GX(S,J'#(MW(5,I)-PRIS"*HW(S';
DOK=l TO N;

,'\{J ,!O=A LI ,K )+(GX( 1 ,Jl+GX( 2 ,J)'* (GX( l,K) +GX{ 2,Kt t*Hwn h
GX{3,J)*GX(3,K)*~W(3)+GX(4,J)*GX(4,K)*HW(4)+

GX(5,Jl*GX(5,K)*H~(5);

END;
ENO;

FND;
00 1=1 TO FH{Ol;

A(FH ( I ) ,EH ( I ) )=/\ ( FH( r ) ,FH ( ! )) .GH (J ) /ya (NQN+FH (l )-1 )**~;
8 (FH( {) '=ß f FH( I ) HGH( I J/VO( NQN+fH ( I )- U ;

END;
CAll MINV (A,N,O,EPSl;
CAlL MMGV (Ä,R,N,C);
pur SKI?;
PUT LIST (C,;
00 1=1 TG Ni

YO(M+I )=C( I';

YO(NQN+15)=O.04;
YO( NQN+18)= 1.0;
VO( NQN+21) =1.0;

.•

VOtNQN+14,=C.135;
VO (l'JQN+17)=1 .0;
YO("JQN+20)=1.0;

VO (NQN+13 )=0 004;
VO(NQN+!6)=4.0;
YO(NQN+19}=1.0;
YO(NQN+2Z)=1.O;
L=O;
00 1=1 TO N;

00 K=l TO N.
L =L +1;
IF I=K THEN VO(L)=!;

END;
END;
00 R=l Ta 10;

NM=R+2;
M=N*(N+R+ll; T=O;A=O; B=O;
B(1),B(2)=MW(1,O'*HW(1,; B(3)=MW(3,O,*HW(3);
B(4)=MW(4,Ol*HW(4); ß(S,=MW(S,O)*HW(S);
A(1,1),All,Z),A(2,1),A(Z,Z)=HW{1); A(3,3)=HW(3';
A(4,4,=HWI4'; AIS,S,=HW(5';
00 1=1 TO 1'1;
YHII),YII)=YO(I';

END;
00 1=1 TO 20;

00 K = 1 TO 20;
CAlL RK(T,H,Y,M,F1'
T=T+H ;

END;
QP=AOOR(Y{l»); RP=fd""lOR(YtNQ); <;P=AOOR(Y(NQN));
PUT EOIT(T,(X(R-I,U 00 L=1 TO 5)) {SKIP, 6 EOl,3n;
oa J=l TO N;

ß(J'=ß(Jl+(GX(1,J)+GX(Z,JiJ*(MWll,Il-PR(1'-PRC2))*HW( 1)+GX(3,J!*
( M~i (3, I j-PR ( 3; j *HW{3l+GX ( 4:, .J )* (tl.\..;1 ( 4 t I ) --PR« 41l '*HW ( 4' +

STMT LEV NT

374 1
371 1
380 1
383 1
384 1
385 1
3E6 1 1
387 1 2
388 1 2
389 1 2
390 1 1
391 1
392 1 1
393 1 1
3'H 1 1
399 1 1
401 1 1
403 1 1
405 1 1
406 1 2
407 1 2
408 1 1
409 1 2
410 1 3
411 1 3
412 1 3
413 1 2
416 1 2
417 1 2
418 1 3

41<; 1 3
420 1 4

421 1 4
422 1 3
423 1 2
424 1 1
425 1 2
47.6 1 z
427 1 2
428 1 t
429 1 1
430 1 1
431 1 1
4~2 1 1
4~3 1 2



STNT LEV NT

434 1 2 ENO;
415 1 1 END;
436 1 ENDE:

END;
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Anhang C

Rechenprogramm fUr das Selbstreinigungsmodell des Rheins



STMT LEV NT

98 -

SOURCE LI STiNG

1
2 1

RH: PROC OPTIONS (MAIN);
OCl IH,HH,T,WfV,WT,OM,Y(6),A{6,7},(OC,V,W,OK,SV)(121,~M,K~~) FLOAT(lS),

(UG(13},I,J,MI FIXED BINARY;

3 1
4 2
S 2
6 2
7 2
8 2
<} 2

10 2
11 2
12 2
13 2
14 2

15 2
16 2

17 1
18 2

19 2
20

.,
L

.." ..,
L.I. L

24 2
25 2
28 2
29 2
32 2
33 2
34 2 1
35 2 1
36 2
31 2

38 1

40 1

41 1
42 1
43 1
44 1

FO: PROC n,Y,OY);
OCL (T,Y(*),OY(*I,Hl,H2,H3) FLOAT (15);
Hl=A(4,l)*Y(ll*Y(4)/(Af4,2}+V(1)};
H2=A(4,3)*Y(2)*V(4)/(A(4,4)+Y(Z)+A(4,S)*Y(1»);
H3=A(S,1)*V(4}*V(S)!(A(5,Z)+YI4»;
IF V(6)<O.1 THEN H1,H2,H3=O;
OY (1 )=-A( 1, U*Hl+A (1, n*Al 1,3);
OY ( 2 ) =- A( 2, 1) *' H2 + l 1-A ( 1, 2) ) '* A( 1 t3) ;
OV(3)=Af],1)*A(l,3);
OY(4)=Hl+H2-A(4,6J'*H3-A(4,7)*V(4t;
DY(S)=H3-A{5,3)*V( 5};
DV(6)=AI6,1)*(OM-Y(6»-A(6,21*HI-A(6,3)*H2-A(6,4)*AL.,7J*Y(~)-A(6,5)*H3

- A( 6,6) * A( 5,3 1*Y« ':» +A ( 6,7) ;
RETURN;
FND;

RK: PROCEDURE (T,H,Y,N,FKT);
OCl FKT ENTRY,
( T , Hf Y«*! , HH, (Y 0 f [) Y1 , DY? , 0 V3 , 0 Y4 ! «N) ) FL riAT ( 15) ,
INd,KjFIXED ßINARY;
HH=H/2;
CALl FKT(T,Y,OYl);
00 1=1 TO N; vor I)=Y-{I }+HH*O'YICl); ENO;
GAll FKHT,YO,OY2);
00 1=1 TO N; YOI I!=Y( I )+HH*OY2n); END;
CAll FKHT,YO,OY3);
00 1=1 TO N; YO(It=Y(I)+H*OY3(I.; END;
CAll FKHT,YO,OY4);
00 1=1 TO N;

Y(I )=y« I ) +H* (OYU I) +2*« OY2l I .+OY3« I) t+OY4( IJ ) /6;
END;
RETURN;
END;

GET LIST (A); pur fD!T ('PARAMETER',Ä) (XP5l.fI.• SKVU}.o(SK!P.
1 F{10,3)H.

PUTED I T (' K"1 ' , ' A( 1, 3 ) , , • A« 1, 2 ) , , , V' , 'MQ • , ' A« 6 , 1 ) , )
«SKI P« 4) , A, X( 81 ,A., X( 9 ) , A, X( 1 U , A, Xn 4» , A, X( t.1l , ,) ;

GET LIST «UG,DC,W, SV,DK,V);
GE T L IST (WfV, \In , nM ) ;
DK=DK*1.2*1.0241**«WT-20);
00 1= 1 T0 12 ;



STMT LEV NT

45 1 1 PUT EOIT WG(lhDC(I),SV(I),V(J),W(U,OK(I)) (SKIP,F(3,O),5 EU5,3tt;
46 1 1 END:
47 1 PUl snr r (lO/MO','Y','OS') (SKIPOt,X(l0),A,X(St,A,XL1),Ä);
48 1 PUT snr r (WFV,WT,OMt (SKIP,X(9),F(5,2t,Z F(8,Z»;
49 1 KM=400.00; T=O; H=0.05; M=6: J=I;
54 1 GET lIST (vt; HH=Y(1)+Y(Z)+Y(3);
56 1 PUT fOIT (KM,HH,V) (SKIP(ZO),F(6,Ot,1 E(15,S));
51 1 00 WH Il E (K M< 850 , :
58 1 1 IF (KM>=UG(J)) THEN 00;
59 1 2 A(1,3}=DC(Jt*VfJ,/(WFV*WfJt)*Z77.118;
60 1 2 A(I,2)=$VfJ';
61 1 2 A(6,1)=DKtJ);
62 1 Z J=J+l;
63 1 Z END;
64 1 1 CALL RK (T ,H, Y, M, Fot;
65 1 1 T=T+H; KMN=KM+ve J-1 )*H;
61 1 1 IF HRUNC(KMI2)<TRUNC(KMNl2lJ THEN Da;
68 1 Z HH=Y(I)+Y(Z)+Y(3);
69 i 2 PUl EOir (KMN,HH,Vl (SKIP,Fl6,O},7 El15,5»;
10 1 Z 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 O.OOQ
3.400 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.050 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000 0.000
0.480 20.000 0.100 20.000 3,,000 3~0(l0 D.O!»()
0.360 12.000 0.070 0.000 0.000 0.000 0.000
O~OOO 1.600 Z.400 1.000 2.000 1.000 0.010

KM All,31 AO,Z) V MQ A(6,1)
400 6.250E-Ol 5.000E-Ol 5.000E+00 1.200E+03 2.52lE-OI
420 8.150E+00 4.000E-Ol 5.000f+00 1.300E+03 ~.520E-Ol

435 5.000E-Ol 5. OOOE-O 1 5.000E+00 1.300E+03 2.521E-Ol
500 1.315E+Ol 4.000E-Ol 4.000F+00 1.500H03 2~280E-Ol

506 6.250E-Ol 5.000E-Ol 3.500E+OO 1.500E+03 2.16JE-0 1
530 3.150 E-Ol 5.000E-01 6.500E+00 1.600E+03 !.640E-Ol
590 1.500E-Ol 5~OOOE-Ol l.._nnnJ::;a.nn 1 nl'\.nc. n..~ .!.41.JE-iJi..... ~ __ '- .. \.1' .....- 1..7V ....lt: T V 3

660 3.125E+00 5.000E-Ol 5.000E+00 2.000E+03 l. 4 0 o:: -JI
680 5.625E+00 5.000E-Ol 5.000E+00 2.000E+03 2.40 JE-al
100 1.250E+00 5.000E-Ol 5.000f+00 2.000E+03 1.4000:-01
125 2.500E+OO 5. OOOE-O 1 5.000F+OO 2.000E+03 l.52JE-01
815 1.Z50E+00 S.OOOE-Ol 5.000E+00 2.100E+03 .!.400E-Ol

Q/MQ T OS
1.25 20.00 9.20




