WHNSIM

Water, Heat and Nitrogen Simulation
Autor: B. Huwe

1 Uberblick

Das Simulationsmodell WHNSIM wurde im Rahmen des interdisziplindren Projektes
"Modellierung des groBraumigen Wéarme- und Schadstofftransportes im Grundwasser"
in einer ersten Version im Juni 1990 vorgestelit. Seit August 1992 liegt es in einer
zweiten weiterentwickelten Version vor. Es handelt sich um ein eindimensionales
deterministisches Simulationsmodell mit dem Schwerpunkt der Abbildung von Sicker-
wasser- und Stickstoffauswaschungsvorgéngen. Der simulierte Zeitraum kann flexibel
fir eine Vegetationsperiode, ein Kalenderjahr oder eine Fruchtfolge gewahlt werden.
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Abb. 1: Schematische Darstellung der Teilmodelle von WHNSIM

Das Modell integriert alle wesentlichen Prozesse wie Wasser-, Warme- und LGsungs-
transport sowie Evapotransporation, Stickstofftransformation und Vegetationsentwick-
lung (Abb. 1). Bei der Entwicklung wurden Arbeiten von Feddes et al. (1978) (Boden-
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wassermodell), Richter et al. (1982) (Stickstofftransformation), Mclsaac et al. (1985)
(Stickstoffaufnahme) und Hornung & Messing (1984) (numerisches Verfahren) beriick-
sichtigt.

2 Bodenwasser und Bodenwérme
2.1 Bodenwasser

Die Beschreibung des Wassertransportes erfolgt durch die erweiterte Richardsglei-
chung (1).

00 _ 0o 0 s 1
= E(R(B)EH)+§UI (1)
0 volumetrischer Wassergehalt

t Zeit

k hydraulische Leitfahigkeit

H Gesamtpotential

U Senkenterm beim Wassertransport

Die Erweiterung besteht aus den drei Quell- und Senkentermen U, bis U;. Die Ein-
teilung des Bodenprofiles in Kompartimente entspricht den Profileigenschaften und
kann demnach unterschiedlich groB gewahit werden.

Um gleichzeitig gesattigten und ungeséttigten FluB berlcksichtigen zu kénnen, wird
ein voll implizites L&sungsverfahren mit Newton-Raphson-iteration (Huwe, 1992), fir
die nach dem Matrixpotential h aufgeldste Transportgleichung (2), gewabhit.

e(h;n,v) _c(h;+1,v)[h;+1,v+1 —h"”"’} -9(h)) =i{kﬁ~§.\' [ahj+1,v+1 _1)] 3 {*-2--"'

+y U
At dz 0z ,);1 !
@
c(h) spezifischer Wassergehalt h*1Y  Matrixpotential zur Zeit j+1 der v-
z Tiefe (postiv nach unten gerichtet) ten lteration
U  Senkenterm h*1¥+1 Matrixpotential zur Zeit j+1 der
8(h) volumetrischer Wassergehalt in Ab- (v+1) ten lteration
hangigkeit vom Matrixpotential K2Y [k (WYY )ek(nd )] /2
h  Matrixpotential zur Zeit | U pu(nthY e g (nl )2

k(h) hydraulische Leitfahigkeit
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Der spezifische Wassergehalt berechnet sich durch die Ableitung des volumetrischen
Wassergehaltes nach dem Matrixpotential h.

Die Grundlage der Lésung des Gleichungssystemes ist die Kenntnis der Transportpa-
rameter. Das Modell bietet zur Ermittlung zwei Optionen.

Bei der ersten Option kénnen vorhandene MeBwerte in Form einer 6-lg(-h)-k(8)-
Tabelle eingelesen werden. Sie werden im Modell in 8-h-k (8)-Tabellen umgerechnet.
Aus der relativen Leitfahigkeit k. ergibt sich die hydraulische Leitféhigkeit bei Wasser-
séttigung zu k() = kg * k(6).

Bei der zweiten Option kénnen, falls keine MeBwerte vorliegen, die Parameter hori-
zontweise nach dem Ansatz von van Genuchten (1980) berechnet werden. Die
Wasserspannungskurve hat hierbei folgende Darstellung:

6=6,+S5 (0 -9, (3)

6, Porositét
6, Restwassergehalt
S Séttigungsgrad

Das Matrixpotential h wird bestimmt nach:

=i b
h=1 (87 1)
o

(4)
me1-1
n
h Matrixpotential o Konstante nach Priestley & Taylor (1972)
m Parameter n Parameter
S Séttigungsgrad
Die relative Leitfahigkeit ergibt sich aus:
1
kr=SP[1“(1-SF)m]2 (5)

rel. hydraulische Leitfahigkeit
Séttigungsgrad

Parameter (Mualem 1986; Wendroth, 1990)
Parameter (van Genuchten, 1980)

3©° 0n~F

Die GroBe p kann zur Anpassung an unterschiedliche Porenkontinuitdéten nach
Mualem (1986) und Wendroth (1990) variiert werden. Standardmafig wird ein Wert
von 0,5 vorgeschlagen. Die Beziehung k() = kg * k/(6) gilt hier ebenfalls.
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Die Parameter m, n und | kénnen von gemessenen Wasserspannungskurven abgelei-
tet oder mittels des Programms SOILPROP (Mishra et al., 1989) aus Kérnungssum-
menkurven bestimmt werden.

Beide Optionen bieten die Mdglichkeit der kompartimentweisen Erfassung. Um das
entstehende tridiagonale lineare Gleichungssystem mit n Gleichungen und n+2 Unbe-
kannten I6sen zu kénnen, bendtigt man den Startwert sowie die unteren h%:} und
oberen hj*' Randbedingungen.

Der Startwert muf3 in Form von geschétzten oder gemessenen Matrixpotentialen zur
Verfligung gestellt werden. Er kann aber auch aus vorausgegangenen Simulations-
ldufen eingefligt werden.

Die Ermittlung der oberen Randbedingung wird in Gleichung (6) dargestellt.

g
tlopen 9Z|spen

8 volumetrischer Wassergehalt z Tiefe
q FluBdichte von Wasser A Differenzenoperator

Der Input in das erste Kompartiment q,, errechnet sich aus Niederschlag, Inter-
zeptionsverdunstung, potentieller Evapotranspiration, Bedeckungsgrad und Boden-
feuchte.

Zur Beschreibung der unteren Randbedingungen bietet das Modell je nach Kenntnis

Uber den Grundwasserstand vier Optionen zur Wahl an.

Option 1: Die Bedingungen des Matrixpotentiales im Kompartiment n+1 sind in
Tabellenform angegeben (Dirichletbedingungen). Bei Kenntnis des Grund-
wasserstandes kann er in eine groBe Tiefe verlegt werden.

Option 2: Der untere Rand ist undurchléssig (Neumannsbedingungen). Dies bedeu-
tet:

oder oh = 1 (7)

unten 92| nten

k 0

k hydraulische Leitfahigkeit h Matrixpotential
n Parameter z Tiefe

Option 3: An der unteren Grenze andert sich mit zunehmender Tiefe das Matrixpo-
tential nicht mehr. Es wirkt nur noch das Gravitationspotential, so daB gilt:

q = k(® (8)
unten ( Umen)
g FluBdichte von Wasser n Parameter
k hydraulische Leitfahigkeit 0 volumetrischer Wassergehalt

Diese Option ist bei unbekannten Grundwasserverhaltnissen zu wéhlen.
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Option 4: Es herrschen gemischte Randbedingungen. Mit einem Gradientenabschwa-
chungsveriahren wird ein Wert o eingeflihrt.

g2

9Zynten 9z

(9)

unten
h Matrixpotential

z Tiefe

o Konstante

n Parameter

Diese Option kann bei unbekannter oder sehr groBer Grundwassertiefe
angewendet werden.

Durch die Wahl von einer der vier Optionen kann die untere Randbedingung gelést
werden. Das Gleichungssystem zur Berechnung des Wassertransportes ist somit
|&sbar.

2.1.1  Verdunstungskomponente

Dem Input an Wasser in Form von Niederschlag stehen im Modell reale Evaporation,
Interzeptionsverdunstung und Transpiration als VerlustgréBen gegeniber. Die reale
Evaporation und die Interzeptionsverdunstung werden hierbei als VerlustgréBen flr
die erste Bodenschicht in Gleichung (10) berechnet.

G, =P - El - EP, (10)

qy, FluB in das erste Kompartiment
Niederschlag

El  Interzeptionsverdunstung

EP, reale Evaporation

Zur Bestimmung der Interzeptionsverdunstung bietet das Modell zwei Méglichkeiten.

1. Die Berechnungen erfolgen als Funktion des Niederschlages und des Bodenbe-
deckungsgrades nach Rijtema (1965) und Feddes et al. (1978). Es wird zwischen
zwei Niederschlagsintensitaten unterschieden (11).

0,65 BDG P98 -0,0085 (P -5) fir P < 17mm
El = (11)
1,856 BDG fir P > 17mm
El  Interzeptionsverdunstung
BDG Bodenbedeckungsgrad
P Niederschlag
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2. Die Berechnung erfolgt in Abh&ngigkeit von Niederschlag und Blattflachenindex
nach Hoyningen-Huene (1980, 1983) und Schrédter (1985) (12).

El = -0,42 + 0,245P + 0,2LAl + 0,0271P LAl - 0,0111P2 - 0,0109LA/2 (12)

El Interzeptionsverdunstung
LAl Blattflachenindex
P  Niederschlag

Die Niederschlagsmenge, die zur Erschopfung der maximalen Interzeptionsspei-
cherkapazitat in Abh&ngigkeit vom Blattflachenindex fuhr, berechnet sich nach:

Pg = 11,04 + 1,221 LAl (13)

F'g Niederschlagsmenge fir Interzeptionsspeicher
LAl Blattfidchenindex

Die zweite Mdglichkeit der Interzeptionsberechnung kann zwischen den einzelnen
Kulturarten besser differenzieren. Die aktuellen Daten flir den Blattflichenindex, der
bei der Berechnung der Verdunstungskomponente ein wichtige Rolle spielt, werden
aus den Berechnungen des Pflanzenwachstums zur Verfiigung gestellt.

Die Ermittlung der realen Evaporation aus der potentiellen Evaporation erfolgt nach
Beese et al. (1977).

EP, =[ 1,78 - 0,5767 logso(hs)] EP, )

EP, reale Evaporation
hs  Saugspannung in 5 cm Bodentiefe
EF’p potentielle Evaporation

Die potentielle Evaporation wird wie die potentielle Transpiration aus der potentiellen
Evapotranspiration ermittelt:

EP, = (1 - BDG) (ET, - El) (15)
T, = BDG (ET,, - El) (16)

EPp potentielle Evaporation

BDG Bodenbedeckungsgrad

ETp potentielle Evapotranspiration
El Interzeptionsverdunstung

Tp potentielleTranspiration
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Die potentielle Evapotranspiration kann entweder als Datensatz eingelesen oder mit
Hilte des Ansatzes van Priestley & Taylor (1972) berechnet werden. Bei der Berech-
nung gehen neben der Strahlung auch Albedo und definierte Konstanten ein.

A
ET, = a R, (17)
=]
i
Ry=0-P) Rs + R (18)
ETP potentielle Evapotranspiration o  Konstante nach Priestley & Taylor
Y Psychrometerkonstante (1972)
R, Nettostrahlung B mittlere Albedo des Bestandes
A  Stelgung der Sattigungsdampf- R, Globalstrahlung
druckkurve R, langwellige Strahlungsbilanz

Die reale Transpiration wird fiir jedes Bodenkompartiment berechnet. Sie entspricht
dem Term U, der erweiterten Richardsgleichung und wird durch Multiplikation einer
Reduktionsfunktion mit der potentiellen Wurzelwasseraufnahme (19) ermittelt.

Sizt) = fih) Sp(z.1) (19)
S, reale Senke (Wurzelwasserauf- f(h) Reduktionsfunktion zur Berechnung
nahme) der Wurzelwasseraufnahme
Sp potentielle Senke (Wurzelwasser- z Tiefe
aufnahme) t Zeit

h Matrixpotential

Die Reduktionsfunktion f(h) beschreibt den Zusammenhang zwischen Wurzelaktivitat
und Bodenfeuchte (Abb. 2).

f(h)

A |
lgh; Igh, Ighy Igh,

Wasserspannung

Abb. 2: : Reduktionsfunktion f(h) zur Berechnung der Wurzelwasseraufnahme
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Zur Ermittlung der potentiellen Wasserentnahme werden sowohl die potentielle Tran-
spiration als auch eine Beschreibung der Wurzelverteilung in Form von Wurzel-
l&ngendichten bendtigt.

4 w(z,t)
Sp(z;t] Tp(r} T (20)
J{; w(z,t) dz
S, potentielle Senke (Wurzelwasser- t Zeit
aufnahme) Tp potentielleTranspiration
z Tiefe w(z,t) Wurzellangendichte

Die benétigte Wurzellangendichte wird aus dem Modellteil Pflanzenwachstum zur Ver-
figung gestellt.

Die Globalstrahlung, die langwellige Strahlungsbilanz und der Parameter Al werden
als Tagesdaten eingelesen. Der Albedo des Bestandes ermittelt sich aus
dem Albedo des Bodens unter Berilicksichtigung des Bedeckungsgrades. Ist
mit nennenswerter Verdunstung im Winterhalbjahr zu rechnen, kann die
langwellige Strahlungsbilanz R, in Gleichung (18) angepaBt werden.

Zur Berticksichtigung spezieller Standortbedingungen stellt das Modell sowohl fiir die
Interzeptionsverdunstung El als auch fir die potentielle Evapotranspiration ETp Kali-
brierfaktoren zur Verfligung.

2.1.2 OberflaichenabfluB und Schneebildung

Das Modell berechnet grundsatzlich einen oberflachigen AbfluB, wenn seine Infiltration
nicht méglich ist. Der OberflachenabfluB kann auch bei ungeséattigten Bodenverhait-
nissen auftreten. Die Hahe und der Zeitpunkt héngen von der Niederschlagsverteilung
und den hydraulischen Bodeneigenschatften der Oberflachenzone ab. Der maximale
Sattigungsgrad im ersten Kompartiment ist Ausdruck fiir die hydraulischen Boden-
eigenschaften, Wird der Sattigungsgrad Uberschritten, tritt ein oberflachiger AbfluB
auf. Da das Modell in bezug auf die Niederschlagsdaten nur Tagesmittelwerte berlick-
sichtigt, ist diese Berechnung nur sehr grob.

Treten wahrend des Simuationszeitraumes Temperaturen unter 0°C auf, wird der
gesamte Niederschlag in einem Schneespeicher akkumuliert. Bei Schneeschmelze
(Temperatur > 0°C) kann das im Schneespeicher akkumulierte Wasser infiltrieren. Die
Abschmelzrate qg regelt die Freisetzung nach:

qs = ag T (21)

. Abschmelzrate
o, Abschmelzkoeffizient
T mittlere Tagestemperatur

0
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Der Abschmelzkoeffizient oy kann durch Kalibrierung ermittelt werden. Der ent-
scheidende EinfluB bei der Berticksichtigung von Schneebildung liegt in der zeitlich
verzégerten Infiltration bzw. in dem eventuellen Auftreten von oberflichigen AbfluB
aufgrund gréBerer Schmelzwassermengen.

2.1.3 Hangzugswasser und DrénabfiuB3

Unter Séttigungsbedingungen muB in Hanglagen sowie in Béden mit periodischem
Stauwasser und mit ausgedehnten Dransystemen mit lateralen Zu- und Abfilissen
gerechnet werden. Im Modell wird dies mit entsprechenden Senkentermen bertick-
sichtigt.

Um die Auswirkungen der Hanglage zu erfassen, muB3 das Gravitationspotential
berechnet werden (22), (25).

hy = -z cos ¢ (22)
hg Gravitationspotential
z Tiefe
Abweichung der FlieBrichtung von der Vertikalen (horizontaler FluB bei
¢ =190)

Flr den Senkenterm U,, der Hangzugswasser in die Richardsgleichung integriert,
ergibt sich:
Hu B Ho

Rl (23)
10000

Qp = kp

Q,, durch Hangzugswasser verursachter Senkenterm

k, hydraulische Leittahigkeit bei Wasserséttigung in horizontaler Richtung
mittlere Abweichung des Wasserspiegels von der Horizontalen hangaufwarts
mittlere Abweichung des Wasserspiegels von der Horizontalen hangabwarts

Die Parameter H, und H, kdnnen aus der Gelandemorphologie geschétzt oder durch
Kalibrierung bestimmt werden.

Zur Berechnung des Drénabflusses werden fiir jedes Kompartiment [aterale Leitfahig-
keiten berechnet, die Uber die FlieBstrecke des Dranwassers als harmonisches Mittel
gewichtet sind. Die Integration der Dranvorgénge erfolgt Gber den Senkenterm U, in
der Richardsgleichung. Er ergibt sich aus dem Potentialgradienten, der mittleren
Leitfahigkeit entlang des FlieBweges und der Dréndistanz fiir das entsprechende
Kompartiment.
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kdf;- h,: -Z; +Zy

= 24
Qup; =08 5z = (24)
Qg durch Dranwasser verursachter z  Tiefe
Senkenterm s;  FlieBstrecke des Dranwassers aus
kgr  mittlere Leitfahigkeit Kompartiment i
L  Dréndistanz 2y  Einbautiefe des Drénrohres
h Matrixpotential i Kompartiment

Vorausgesetzt wird, dafl das Matrixpotential bei Dréanabflufl am Dranrohr gleich Null
ist.

2.1.4 Bewidsserung

Das Modell bietet die Méglichkeit, BewasserungsmaBnahmen zu integrieren. Hierbei
kénnen unterschiedliche Bewé&sserungsintervalle und Konzentrationen des Bereg-
nungswassers flr jedes Intervall frei gewahlt werden.

Option 1: Die Beregnung erfolgt in einem starren Schema. Eine konstante zeitliche
Rate im Intervall wird beriicksichtigt.

Option 2: Die Bewésserung wird automatisch gesteuert. Nach Feststellung der Saug-
spannung in einer vom Anwender wéhlbaren Bodentiefe wird ein Wasser-
defizit bilanziert. Uberschreitet die Saugspannung einen vom Anwender
definierten Schwellenwert, wird eine Bewdsserungsrate berechnet. Die
Héhe dieser Rate muB vom Anwender zu Beginn festgelegt werden.

Option 3: Sie stellt eine Erweiterung von Option 2 dar. Es wird zusétzlich die Kon-
zentration in der Bodenldsung gemessen. Sie wird als Kriterium fur eine
Bewaésserung berlicksichtigt.

In semihumiden und -ariden Klimaten kénnen durch die Berlicksichtigung von Bewas-

serungsmaBnahmen Fragestellungen wie z.B. die Versalzung bearbeitet werden.

2.2 Bodenwérme

Der Warmehaushalt wird durch eine eindimensionale partielle Differentialgleichung be-
schrieben (22), (25).

de, B) T) 23 oT a(g T)

e A SRESRRUE Y AL N wV (25)
ot 0z ((6) 0z 1 0z

A thermische Leitfahigkeit ¢, Vvol. Warmekapazitat des Wassers
¢, vol. Warmekapazitat des Bodens ] vol. Wassergehalt

T  Bodentemperatur V  Senkenterm bei Wéarmetransport

q FluBdichte von Wasser z Tiefe
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Angaben zur thermischen Leitfahigkeit kdnnen als Funktion des Wassergehaltes in
Tabellenform eingelesen werden. Es besteht desweiteren die Mdglichkeit der Schat-
zung nach de Vries (1975) aus dem volumetrischen Gehalt an Quarz, restlicher
Minerale, Wasser und Luft. Bei Schneebedeckung und verstérkter Austrocknung der
Bodenoberfiache wird ein Reduktionsfaktor eingefuhrt. Die volumetrische Warmekapa-

zitat ermittelt sich aus den Gehalten an mineralischer, organischer Substanz und
Wasser.

c, =046 M+0600 +86 (26)
¢, vol. Warmekapazitat des Bodens O vol. Gehalt der organischen Substanz
M vol. Gehalt der Minerale 0 vol, Wassergehalt

Als Startwert sind gemessene oder geschétzte Bodentemperaturen flir jedes Kom-

partiment erforderlich.

Die unteren Randbedingungen kénnen als gemessene oder geschatzte Bodentempe-

raturen in Tabellenform eingelesen werden (Dirichletbedingungen).

Zur Bestimmung der oberen Randbedingungen stehen drei Méglichkeiten zur Aus-

wahl.

1. Mdglichkeit: Die téaglichen mittleren Bodentemperaturen an der Bodenoberflache
oder die taglichen mittleren Lufttemperaturen werden eingegeben.

2. Mdéglichkeit: Die Kalkulation der Tagesamplitude aus minimaler, maximaler sowie
mittlerer Tagestemperatur.

To=To+ (T, - To,, ) sin2nt (27)

T, Temperatur an der Bodenoberflache
T, Tagesmitteltemperatur an der Bodenoberflache
min minimal
max maximal
t Zeit in Tagen
Die mittlere Tagestemperatur fir jeden Zeitschritt berechnet sich aus:

At
AN = ] 28
Tiah = — f T, of (28)
ri
bzw.
=) — Tomax- Omin * * (29)
T(At) = Ty + —— "7 (cos2nt™ - cos2r (t7+Af))

2n At

T  Tagesmitteltem- T, Tagesmitteltemperatur an der

peratur Bodenoberflache
min minimal T, Temperatur an der Bodenoberflache
max maximal t*  Zeitschritt wahrend des Tages
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3. Méglichkeit: Gemessene oder geschatzte Tagesgdnge der Temperaturen an der
Bodenoberfldche kénnen aus anderen Verfahren eingelesen werden.
Die Berechnung der mittleren Tagestemperaturen fir jeden Zeitschritt
erfolgt nach den Gleichungen (28) und (29).

3 Bodenstickstoff
3.1 Stickstotftransport
Der Transport von geléstem Nitrat erfolgt durch MassenfluB, Diffusion und Dispersion

mit dem Bodenwasser. Er |&Bt sich unter Vernachlassigung der horizontalen Fllsse
mit Hilfe der eindimensionalen partiellen Differentialgleichung (30) darstellen.

6
90 C) _ o [ ac] d(q C)
p — 9 D B — - —_—F W (30)
ot 0z (©) 0z 0z § 4
6 vol. Wassergehalt z Tiefe
C Konzentration in der Bodenlésung W Quell-/ Senkenterm
D scheinbarer Diffusionskoeffizient i Fraktionen des Senkenterms

g FluBdichte von Wasser

Als Quellenterme wird die Mineralisierung von drei unterschiedlich zersetzbare
Fraktionen berticksichtigt. Senkenterme sind der Entzug durch die Pflanzenwurzel und
die Immobilisierung von geléstem Nitrat.

Der scheinbare Diffusionskoeffizient wird mit Hilfe des effektiven Diffusionskoeffizien-
ten und der hydrodynamischen Dispersion durch Gleichung (33) ermittelt.

D = Dm + Dh‘ (31)
(b 6)
Dy =8 D, s=aee (32)
lq
Dp =e —= (33
el )
9.3 effektiver Diffusionskoeffizient e Dispersivitat
Dy, hydrodynamische Dispersion D scheinbarer Diffusionskoeffizient
Dy Diffusionskoeffizient in Wasser & wassergehaltsabhangiger Labyrinthfaktor
Igl /68 Absolutbetrag der Porenwasser- a bodenartspezifische Konstante
geschwindigkeit b bodenartspezifische Konstante

Der scheinbare Diffusionkoeffizient ist bei groBen Porenwassergeschwindigkeiten
(> 10 mm / Tag) weitgehend mit der hydrodynamischen Dispersion identisch.
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Als Startwerte knnen Konzentrationen oder Menge von Stickstoff pro Kompartiment
eingegeben werden. Stickstoff in mobilen bzw. immobilen Wasserfraktionen kann
getrennt eingegeben werden.
Der Ldsungstransport am unteren Rand erfolgt rein konvektiv. Es gilt (Neumann-
bedingung):

9C .9 (34)
0z

C Konzentration in der Bodenlésung
z Tiefe

Als obere Randbedingung wird eine FluBbedingung (Canchy'sche Randbedingung)
errechnet. Der FluB ist gleich Null, wenn kein Niederschlag auftritt. Andernfalls wird
die N-Konzentration im Niederschlagswasser sowie anorganische Dingung als
Eintrag in das erste Kompartiment berechnet.

3.2 Immobiles Wasser und AnionenausschiuB

Um die Auswirkungen immobilen Wassers im Kompartiment untersuchen zu kénnen,
wird Gleichung (30) wie folgt verdndert:

9(®mo Cmo) d 9Cmo Gmo Cmo)
e e e R R ) ~ -f(Cpp - Ciy) + W
dt 82( i 0z ) 0z (Cmo im)
(35)
A0, Cin)
Larﬂ = f(Cmo - Cim)
0 vol. Wassergehalt f Austauschkoeffizient zwischen mobi-
C Konzentration der Bodenlésung ler und immobiler Phase
z Tiefe W  Senkenterm des Losungstransportes
D scheinbarer Diffusionskoeffizient mo mobile Phase
q FluBdichte von Wasser im  immobile Phase

Die kompartimentweise Angabe des immobilen Anteils kann als konstante GréBe
erfolgen. Wird ein variabler immobiler Anteil angenommen, errechnet sich der immobi-
le Wassergehalt nach:

Oim =1 (0 - 0;) + B¢ (36)
0,,, immobiler vol. Wassergehalt 6; fixer immobiler Anteil
r Parameter zwischen 0 und 1 6 vol. Gesamtwassergehalt
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Beim Transport von Anionen kann sich die negative Ladung der Tonminerale dadurch
bemerkbar machen, daB die Anionenkonzentration in Tonmineralnéhe geringer ist als
in gréBeren Absté&nden von der Porenwand (Dyer, 1965; Thomas & Swoboda, 1970;
Appelt et al., 1975). Dieser Effekt des Anionenausschlusses kann im Modell dadurch
berlcksichtigt werden, daBB die mobile und immobile Phase ersetzt wird durch:

Omo =Omo = Oex,,
(37)

Oim =8im - Bex,-m

0 volumetrischer Wassergehalt

8. Vvon AnionenausschluB betroffener vol. Wassergehalt
mo mobile Phase

im  immobile Phase

3.3 Stickstoffaufnahme

Die Simulation der Stickstoffaufnahme durch die Pflanze wird in Anlehnung an Mc/-
saac et al. (1985) durchgefiihrt. Neben der potentiellen und konvektiven Stickstoff-
aufnahme wird auch eine diffusive Aufnahme berechnet.

Die potentielle Aufnahme von Stickstoff ermittelt sich aus:

[ﬂ] <b L N (N -N) (38)
b artspezifische Konstante N ax maximal mégliche Gesamtstickstoff-
T Bodentemperatur aufnahme
N bereits aufgenommene Gesamtstick- Ae  Dampfdruck

stoffmenge

Die konvektive Gesamtaufnahme kalkuliert sich nach:

Zma

X
[E’}f] =IU1Cdz (39)
dt kon 0
U  Senkenterm C Konzentration der Bodenldsung
Zhax Maximale Durchwurzelungstiefe z Tiefe

Ubersteigt die konvektive die potentielle Gesamtaufnahme, wird keine diffusive Auf-
nahme berechnet und die konvektive reduziert. Wird aufgrund einer geringeren kon-
vektiven eine diffusive Aufnahme berechnet, muB zunéchst die potentielle diffusive
Aufnahme kalkuliert werden.
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CIRCRC) R
at Jap \ dt Jpot \ dt Jkon

(“N/dt )4, potentielle diffusive Stickstoffaufnahme
(@N/dit )pct potentielle Gesamtstickstoffaufnahme
(*N/dt )., konvektive Stickstoffaufnahme

Fir die diffusive Gesamtaufnahme ergibt sich:

Zmax

Ef!] - [ Sqraz (41)
at)ar

(Nigt )y diffusive Stickstoffaufnahme

St diffusive Aufnahmerate

z Tiefe

Z o maximale Durchwurzelungstiefe

Die diffusive Aufnahmerate wird bestimmt nach:

CcC-C
Sdff = B(Z) * D(e) * r (42)
Sy diffusive Aufnahmerate C  Konzentration der Bodenldsung
Wurzeloberflache pro Volumenein- C, Konzentration an der Wurzeloberfla-
heit Boden che
D  molekularer Diffusionskoeffizient d charakteristische Diffusionsldnge

Die maximale diffusive Aufnahmerate wird erreicht, wenn die Konzentration an der
Wurzeloberflache gleich Null ist. Ist die maximale diffusive Stickstoffaufnahme kleiner
als die potentielle, wird die maximale zur aktuellen Stickstoffaufnahme. Andernfalls
wird C, errechnet aus:

()
at difo
C." =C *|1 T (43)
I Sditm 92
0
C, Konzentration an der Wurzelober- N/t ) potentielle diffusive Stickstoff-
r difp
flache aufnahme
Konzentration der Bodenlésung Sgit diffusive Aufnahmerate

z Tiefe

Die Gesamtstickstoffaufnahme errechnet sich aus der Summe von konvektiver und
diffusiver Stickstoffaufnahme.
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3.4 Stickstofftransformation

Im Modell werden neben Mineralisierung und Immobilisierung auch Denitrifizierungs-
prozesse beriicksichtigt. Die Anordnung der Einzelprozesse wird aus Abb. 3 deutlich.

Denitrifikation Kulturpflanze
1 Aufnahme Ernterlckstéinde
Dungung
Bodenoberfliche
o)
3 p
= b N | 4 N
o} i S
3 ¢ g
¢ > ! N2 | 2
r 3
a i c
1. = O
I i N3 o
| o

Versickerung
Auswaschung

Abb. 3: Schematische Darstellung der berlcksichtigten Stickstoffraktionen

3.4.1 Mineralisierung

Die Mineralisierung findet in bis zu drei verschiedene Fraktionen statt. Die Fraktionen
unterscheiden sich durch ihre Abbaugeschwindigkeit. Sie werden definiert:

Fraktion N1 sehr leicht zersetzbare Fraktion der organischen Substanz
Fraktion N2 leicht zersetzbare Fraktion der organischen Substanz
Fraktion N3 schwer zersetzbare Fraktion der organischen Substanz
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Die Umwandlungsprozesse werden mit Hilfe einer Reaktion erster Ordnung beschrie-
ben.

aN;
— =-k; * N, i=1,2,3 (44)
dt

N Fraktion der organischen Substanz i Nummer der Fraktion

k Reaktionskoeffizient

Als entscheidende GréBe wird der Reaktionskoeffizient durch die Bodentemperatur
und die Bodenfeuchte beeinfluBt (Richter et al, 1982; van Veen & Frissel, 1981). Er
berechnet sich nach:

ki = r(h) * g;(T) f=1,2,3 (45)
k Reaktionskoeffizient g(T) Funktion der Bodentemperatur
r(h) Funktion der Bodenfeuchte i Nummer der Fraktion

Der prinzipielle Verlauf der Funktion r(h) entspricht dem Verlauf von f(h) in Abb. 2
(Seite 8), wobei die Eckpunkte vom Benutzer festzulegen sind. Die Funktion g(T) hat
flir alle Fraktionen den gleichen Aufbau:

F F
9N =K' Kog il
mit
£ 3999,45
Y AT +273) ~ 13,85 (47)
F. i 1 - F 1
K, Reaktionskoeffizient bei 0°C g(T) Reduktionsfaktor der Bodentemperatur
K,o Reaktionskoeffizient bei 20°C i Nummer der Fraktion

Durch Brutversuche oder Anpassung an Feldermittlungen kénnen Parameter K, und
Koo sowie die Gehalte an mineralisierbarem Stickstoff der Fraktionen ermittelt werden.

3.4.2 Immobilisierung

Die Immobilisierung wird beschrieben als Reaktion 1. Ordnung. Sie findet ausschlieB-
lich in der Fraktion N2 statt.

dN,

—= =k, *(6C (48)

o SI8G

N, leicht zersetzbare Fraktion der orga- k, Reaktionskoeffizient fiir die Immobilisie-
nischen Substanz rung

8  vol. Wassergehalt C N-Konzentration der Bodenlésung
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Der Reaktionskoeffizient fiir die Immobilisierung wird entsprechend der Reduktions-
koeffizientenberechnung bei der Mineralisierung (45) ermittelt.

3.4.3 Denitrifizierung

Zur Berechnung der Denitrifizierung kann zwischen Reaktionen 0. oder 1. Ordnung
gewahlt werden. Fiir die Reaktion 1. Ordnung kénnen verschiedene Begrenzungen
festgelegt werden.

Der Reaktionskoeffizient ist eine Funktion von pH-Wert, Temperatur, Sattigungsgrad
und leicht verfiigbarer Kohlenstoffquellen. Die leicht verfligbaren Kohlenstoffqusllen
lassen sich durch die GréBen ldslicher Kohlenstoff, potentielle Denitrifizierungskapazi-
tat und BSB5-Werte (Huwe, 1992b) ausdriicken.

a) Reaktion 0. Ordnung

daec) _ _ . - (49)
dr d
k4 Reaktionskoeffizient fir die Denitri- C N-Konzentration in der Bodenlésung
fizierung 0 vol. Wassergehalt

Der Reaktionskoeffizient fiir die Denitrifizierung berechnet sich nach:

kyg=cqfs f; SCB (50)
ky Reaktionskoeffizient fiir die Denitri- f; temperaturabhéngiger Reduktions-
fizierung faktor
¢4 Reaktionskonstante SC Konzentration an loslicher organi-
f, sattigungsabhangiger Reduktions- scher Substanz
faktor 0 vol. Wassergehalt

Flr den Reduktionsfaktor f gilt (Williams, 1983):

0 9 <o9
BS
f, = (51)
10[8 -09 09 <9 <1
98 BS
f, séttigungsabhangiger Reduktions- 0 vol. Wassergehalt
faktor 6, Porositat
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Fur den Reduktionsfaktor f, gilt (Williams, 1983):
0 T<0C
] (52)

fr= T

s :
s 0C<T<35C

0,1 +0,9 1:

f, temperaturabhangiger Reduktionsfaktor
T Bodentemperatur

Die F!eakuonskonstame cq wird nach Reddy et al. (1982) mit einem Wert von
1,47*10° pro Tag und mg I§slicher organischer Substanz angegeben. Anstatt der
I6slichen organischen Substanz kann, wie bereits erwéhnt, die potentielle Denitrifi-
zierungskapazitét oder der BSB5-Wert (Huwe, 1992b) eingegeben werden, wo-
durch sich der Wert fiir ¢4 entsprechend &ndert.

b) Reaktion 1. Ordnung mit Begrenzung durch die Nitratkonzentration.

doc) | *a€ fiir C < Cq

dt kg Cs fir C > Cg

(53)

kg Reaklionskoeffizient fiir die Denitrifizierung
C, Konzentrationsschwelle fir Nitrat bei Denitrifizierung
C  N-Konzentration der Bodenldsung

Der Reaktionskoeffizient berechnet sich wie unter a.).

c) Reaktion 1. Ordnung mit Begrenzung durch die Konzentration an I6slicher organi-
scher Substanz.

Die Berechnung erfolgt wie unter 1.) und 2.). Bei Ermittlung des Reaktionskoeffi-
zienten ky wird die Konzentration an I8slicher organischer Substanz wie folgt
berechnet (Mclsaac et al., 1985; Reddy et al., 1982; Lueking & Schepers, 1984):

N,
SC = 0,58116 _é’i (54)
SC Konzentration an ldslicher organischer Substanz

N, Gehalt an leicht mineralisierbarer organischer Substanz
] vol. Wassergehalt
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d) Reaktion 1. Ordnung mit Begrenzung durch Gesamt-C-Gehalt.

Die Formulierung der Reaktion ist identisch mit Gleichung (53). Der Reduktions-
koeffizient wird berechnet nach:
kg =ch 8 (55)

ks  Reduktionskoeffizient
cy Reaktionskonstante in Abhéngigkeit von Gesamt-C-Gehalt
f Reduktionsfaktor

r

Fur die Reaktionskonstante ¢ gilt (Stanford et al., 1975):
cy = 0,006 + 0,026 C, (56)

¢y Reaktionskonstante in Abhdngigkeit von Gesamt-C-Gehalt
C, Gesamtkohlenstoffgehalt

Filr Reduktionsfaktor . gilt:

foo= min (fon fs . F) (57)

f, Reduktionsfaktor f, sattigungsabhangiger Reduktionsfaktor
fon  pH-Wert abhangiger Reduk- f, temperaturabhéngiger Reduktionsfaktor
tionsfaktor

Die unterschiedlichen Reduktionsfaktoren werden wie folgt bestimmt:

1 firé < pH<8
pH -5 fiir5 < pH < 6
for = (58)
9 - pH fir8 < pH<9
0 fiir 9 < pH oder 5 2pH
pr pH-Wert abhangiger Reduktionsfaktor
pH pH-Wert
0 fir e < BFK
59)
fe = 0 -0 (
= L re it fir O, < 6 < 6
05 - Ok

Bk vol. Wassergehalt bei Feldkapa-
zitat

Porositat

5} vol. Wassergehalt

T Bodentemperatur

f, temp.abhangiger Reduktionsfaktor

fs wassersattigungsabhangiger Reduktions-
faktor

476

Dokumentation: Modell WHNSIM



3.5 Dingung

Im Modell kénnen sowohl organische als auch anorganische DiingungsmafBnahmen
berlicksichtigt werden.

Bei anorganischer Dingung wird der Dingerstickstoff nicht unmittelbar dem ersten
Bodenkompartiment zur Verfligung gestellt, sondern erst durch Akkumulation von 25
mm Niederschlag nach dem Dingungszeitpunkt.

Der organische Dlinger wird zu den mineralisierbaren N-Vorréten gerechnet. Hierbei
kann eine gewichtete Verteilung auf die Bodenschichten und jeweils auf die drei
unterschiedlich schnell mineralisierbaren Fraktionen vorgenommen werden.

3.6 Atmosphérischer Eintrag

Ein atmosphérischer Eintrag kann mit den Niederschl&gen und als Trockendeposition
erfolgen. Letztere kann im Modell mit frei wahlbarer konstanter Rate beriicksichtigt
werden. Erfolgt kein oberflachiger Abflu, wird davon ausgegangen, daB Stickstoff
aus dem Niederschlag vollstandig infiltriert. Bei OberflachenabfluB wird ein Anteil als
N-Verlust bilanziert.

4 Pflanze
4.1 Biomassebildung
Zur Ermittlung der Trockenmassebildung wird die Rate w errechnet (Bierhuizen &
Slatyer, 1965; Feddes et al., 1978):
/
AR/ (60)
/ Ae’(

w  Rate der Trockensubstanzbildung a pflanzenspezifische Konstante
T, aktuelle Transpiration i Tag
Ae mittleres Sattigungsdefizit der Luft

Die Gesamttrockenmassebildung bis zu einem Tag betrégt dann:

m
™ = Yw At (61)
j=1
TM Gesamtertrag At Zeitintervall von 1 Tag
i Tag m  Tag der Berechnung

w Rate der Trockensubstanzbildung
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Um die Pflanzenentwicklung abbilden zu kénnen, werden neben Angaben (ber
Feldaufgang und Erntetermin die Minimal- und Maximalwerte flir Bedeckungsgrad,
Blattfiachenindex, Durchwurzelungstiefe, Gesamtwurzellinge, Gesamtmenge der
Trockenmasse und des gespeicherten Stickstoffes benétigt.

Zur Berechnung der Trockenmassebildung und der Ermittiung der Wurzelentwicklung
missen aktuelle Werte fiir Bodenbedeckungsgrad, Blattflachenindex, Durchwurzelung-
stiefe und Gesamiwurzelldnge pre Einheit Bodenoberfldche eingegeben werden. Die
Ermittlung dieser Werte geschieht auf Grundlage vom Benutzer definierter standort-
und kulturspezifischer Interpolationstabellen, wobei zwei Méglichkeiten zur Verfliigung
stehen:

1. Die Berechnung erfolgt als Funktion der Gesamttrockenmasse. Der letzte Vegeta-
tionsabschnitt des Vorjahres enthélt die gleichen Informationen wie der erste
Abschnitt des Folgejahres.

2. Die Berechnung erfolgt als Funktion der relativen Vegetationszeit. Es muB dafiir
gesorgt werden, daB der zeitliche Verlauf der Vegetationstrukiur tber den Jahres-
wechsel hinweg flieend ist.

Eine Wechselwirkung zwischen Wasserhaushalt und Pflanzenwachstum wird nur bei
Berlicksichtigung der Gesamttrockenmasse erreicht. Die Schwierigkeiten der Kalibrie-
rung sind bei ausschlieBlicher Beriicksichtigung der Vegetationszeit geringer.

Weitere wesentliche Angaben zur Modsllierung des Pflanzenwachstums sind Verhélt-
niszahlen fir:
+ Verhaltnis von unterirdischer zu oberirdischer Trockenmasse
+ Anteile geernteter oberirdischer und abgestorbener unterirdischer Pflanzensub-
stanz
* Verteilung von Stickstoff auf unterirdische und oberirdische Pflanzenteile
* Anteil abgestorbener leicht zersetzbarer Wurzelsubstanz wéhrend der Vegeta-
tionsphase
+ Aufteilung des unterirdischen Stickstoffes auf leicht und schwer zersetzbare
organische Substanz

4.2 Entwicklung des Wurzelwachstums
Die Durchwurzelungstiefe und die Gesamtwurzellange werden als Minimal- und Maxi-

malwert eingegeben. Um die aktuelle Verteilung der Wurzeln zwischen den Komparti-
menten zu beschreiben, benétigt das Modell die optimale Entfaltung des Wurzel-
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systems zu Beginn des Vegetationsabschnittes und die relative Wurzelverteilung zum
Zeitpunkt der Ernte.

Die Vegetationsperiode 148t sich durch die Beziehung von aktueller relativer Trocken-
masse TMR zu optimaler relativer Trockenmasse TMR, in zwei Abschnitte unterteilen:

1. Abschnitt Die akiuelle relative Trockenmasse TMR ist kleiner als die relative Trok-
kenmasse TMR,. Fir die Verteilung auf die Kompartimente wird die
aktuelle relative Trockenmasse TMR in Beziehung gesetzt zur relativen
Gesamttrockenmasse TM,; flir Kompartiment i bis zu dem Wurzeln vor-
handen sind. Wenn TM,; = TMR, dann enth&it Kompartiment i keine
Wurzeln. Ist TM; < TMR, wird die Verteilung als Funktion der Trocken-
masse durch Interpolation errechnet.

2. Abschnitt Die aktuelle relative Trockenmasse TMR ist groBer als die relative Trok-
kenmasse TMR,. Wenn TM,; < TMR, dann enthait Kompartiment i keine
Wurzeln. Ist TM,; > TMR, wird die Verteilung als Funktion der Trocken-
masse durch Interpolation errechnet.

Bei Interpolation der Tiefenverteilung der Wurzelmerkmale errechnet sich die relative
Wurzelverteilung nach:

wzt) = — M2
Zmax (62)
_[ w(z,t) dz
0
rw(z,t) relative Wurzelverteilung Z,ax Maximale Durchwurzelungstiefe

w(z,t) Wurzellangendichte

Mit Hilfe der Gesamtwurzelldnge pro Bodenoberflicheneainheit kénnen die Wurzel-
l&ngendichten fir jedes Kompartiment errechnet werden.

5 Modelliberprifung

Die Modellentwicklung wurde im Rahmen des DFG-Forschungsprojektes "Modellie-
rung des groBraumigen Warme- und Schadstofftransportes im Grundwasser" anhand
des erhobenen Datenmateriales validiert (Huwe, 1992a). Eine weitere Modell{iber-
prufung wurde anhand von Daten aus Haren in den Niederlanden (Groot & Verberne,
1991) durchgefihrt. Die Darstellung der Ergebnisse erfolgt von de Willigen (1991) und
Huwe & van der Ploeg (1991). Weitere Modellvalidierungen liegen von Huwe & van
der Ploeg (1988) und Gélz-Huwe (1989) vor.
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6 Ein- und Ausgabedaten
6.1 Eingabedaten

Wetterdaten
+ téglicher Niederschlag
+ N-Konzentration im Niederschlag
* mittlere Tagestemperatur
» tégliche minimale, maximale und mittlere Bodenoberflachentemperatur
+ Séttigungsdefizit der Luft
+ potentielle Evapotranspiration
+ lang- und kurzwellige Strahlung pro Tag
* Globalstrahlung

Bodendaten
» Darstellung in Tabellenform in Abh&ngigkeit vom Wassergehalt:
Wasserspannungskurve
hydraulische Leitféhigkeit
thermische Leitféhigkeit
* pH-Wert
« |@slicher organischer Kohlenstoffgehalt

Vegetationsdaten
+ Feldaufgang (Beginn des Vegetationsabschnittes)
« Erntetermin (Ende des Vegetationsabschnittes)
« Minimal-und Maximalwerte flir Bedeckungsgrad
» Minimal-und Maximalwerte flir Blattflachenindex
+ Minimal-und Maximalwerte fiir Durchwurzelungstiefe
+ Minimal-und Maximalwerte flir Gesamtwurzelldnge
+ Minimal-und Maximalwerte flir Gesamttrockenmasse
« Minimal-und Maximalwerte fiir Gesamtstickstoffmenge in der Pflanze
+ Minimal-und Maximalwerte fir relative Wurzelverteilung zum Erntezeitpunkt

BewirtschaftungsmaBnahmen
» organische und mineralische Dingung: Zeitpunkt, Menge
« Bewasserung: Zeitpunkt, Menge, N-Konzentration

Standortdaten
+ Geléndeneigung
» Dranabstand
« Dréntiefe
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Startwerte

6.2

Wassergehalte

Stickstoff pro Kompartiment: Konzentration, Menge (kann getrennt auch flr
mobile und immobile Phase eingeben werden)

N-Gehalte in schwer, Ieicht und sehr [eicht zersetzbarer Fraktion der organi-
schen Substanz

Gesamttrockenmasse

Gesamt-N in Pflanzensubstanz

Ausgabedaten

Die Angaben erfolgen mit Ausnahme der Schneedaten als Tages- und kumulative
Werte.

Wasserhaushalt

Niederschlag

Infiltration

Schnee

potentielle Evapotranspiration
Transpiration

Evaporation
Interzeptionsverdunstung
Sickerwasser
OberfldchenabfluB
Bewésserung

Stickstoffhaushalt

Stickstoffeintrag in das erste Kompartiment

Stickstoffaustrag aus dem ersten Kompartiment

Mineralisierung aus den Fraktionen Ny, N, und N
Nettomineralisierung

Immobilisierung

aufgenommener Stickstoff im Wurzelsystem

aufgenommener Stickstoff in der oberirdischen Pflanzensubstanz
aufgenommener Stickstoff in der Gesamtpflanze

Vegetationsentwicklung

Tockenmasseproduktion unter der Bodenoberflache
Tockenmasseproduktion ber der Bodenoberfldche
Gesamttrockenmasseproduktion
Bodenbedeckungsgrad

Blattflachenindex
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7 EDV-technische Umsetzung

Das Modell WHNSIM ist in FORTRAN 77 geschrieben und wurde auf einem ICL
GroBrechner unter dem Betriebssystem VME entwickelt. Die hier vorliegende Version
2.0 ist auf jedem PC mit 286iger, 386iger Prozessoren mit entsprechenden Coprozes-
soren sowie 486iger Prozessoren laufféhig. Die PC-Version wurde mit MS-Fortran 5.0
kompiliert.
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