Stoffflisse und ihre regionale Bedeutung fiir die Landwirtschaft

Modellierungskonzept zum Stofftransport im

ungesattigten Boden
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Abstract

The main processes concerning the fate
of pesticides are discussed. The paper
presents a modelling concept for pestici-
de transport and alternative solution stra-
tegies. Two simulation concepts such as
two site or two region models accoun-
ting for nonequilibrium phenomena for
solute transport in unsaturated soils are
used to investigate the effect of different
parameters on breakthrough curves.

1. Einleitung

Die Migration von Substanzen im Boden
ist durch komplexe chemische, physikali-
sche und biologische Prozesse einschlief3-
lich deren Wechselwirkungen untereinan-
der bestimmt. In den letzten Jahrzehnten
sind zahlreiche Modelle entwickelt worden,
um den Stofftransport auf unterschiedlich-
ste Weise je nach erforderlicher Genauig-
keit oder zur Verfiigung stehenden Da-
ten nachzubilden. Die Prozefbeschrei-
bung ist vor allem von der rdumlich-zeit-
lichen Skala der Betrachtung abhéngig
und kann nach verschiedenen Gesichts-
punkten eingeteilt werden in: physikali-
sche oder empirische, deterministische
oder stochastische (bzw. phanomenolo-
gische oder statistische), null- bis dreidi-
mensionale Modelle, Kompartmentmo-
delle, 1-, 2-Bereichs-, und ,,1-site*-, ,,2-
site“-Modelle. Eine weitere Einteilung er-
folgt nach der verwendeten Losungsme-
thode, da deterministische mathemati-
sche Gleichungen analytisch oder nume-
risch berechnet werden kdnnen.

2. Erweiterte Transportmo-
delle und Losungsme-
thoden

Die fiir Béden charakteristischen Nicht-
gleichgewichts-Phdnomene im Stoff-
verhalten konnen den Verlauf von Durch-
bruchskurven entscheidend beeinflus-
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Abbildung 1: Kinetische lineare Adsorption (NE...nonequilibrium; k =2, h=g=0,
m=0.05, b=1, f=0.2, w=10) verglichen mit Gleichgewichtsadsorption
(E...equilibrium), fiir die f=1.0 und w=0 gesetzt werden miissen; s, und s, sind
jeweils die Konzentrationen der sorbierten Phasen in den kinetischen Reaktio-

nen, k, h,b,und K

d

sind Konstanten, c und ¢, die Konzentrationen in der gelosten

Phase (c,...Anfangskonzentration), fist der Anteil an Sorptionsplatzen im Gleich-
gewicht, w, a sind Transferraten, m bzw. g Abbauraten erster und nullter Ord-

nung, z ist die Tiefenkoordinate.

sen und zu erhéhtem , tailing™ oder ver-
frithtem Auftreten des Stoffes im
Grundwasser fiihren. Modelle, basierend
auf der ,,einfachen* Konvektions-Di-
spersionsgleichung, vernachldssigen
diese Prozesse meistens [1]. Um physi-
kalische Nichtgleichgewichts-Vorgéinge,
(auch ,transport nonequilibrium®, TNE)
zu beriicksichtigen, wird beim ,,2-Be-
reichs“-Modell der Porenraum in eine
mobile und eine immobile Zone unter-
teilt [2]. Fiir ,,Mehrbereichsmodelle*
wird der Porenraum weiter diskretisiert
und bei immer feinerer Unterteilung
schlieBlich eine kontinuierliche Poren-
groflen- oder -Geschwindigkeitsvertei-
lung angenommen. In einem ,,2-site®
Modell sind hingegen zwei Arten von

Adsorptionspldtzen realisiert, wodurch
sowohl Gleichgewichts- als auch kine-
tische Adsorption (,,chemical nonequi-
librium®, CNE) berechnet werden kon-
nen. Im ,,multiprocess*“-Ansatz sind die
beiden Prozesse TNE und CNE neben-
einander beriicksichtigt.

Die Modellierung wird durch die rdum-
liche und zeitliche Variabilitit der Bo-
deneigenschaften und Transportparame-
ter erschwert. Rein deterministische
Ansitze reichen zur ProzeBbeschrei-
bung oft nicht aus, weshalb vermehrt
stochastische Methoden, wie Monte
Carlo Simulation, ,,scaling“-Theorien
und stochastisch/kontinuierliche Mo-
delle, angewandt oder mit den determi-
nistischen Verfahren verkniipft werden.
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Auch geostatistische Auswertungen und
inverse Modellierung gewinnen zuneh-
mend an Bedeutung. Die nicht immer
eindeutige Interpretierbarkeit der Er-
gebnisse und die héufig ungenau zur Ver-
fligung stehenden Daten schranken die
Anwendbarkeit deterministischer Mo-
delle ein, denn es ist zu beachten, daf3
einige Parameter in der Transportglei-
chung unbekannt sind und erst durch
Fitting an Durchbruchskurven be-
stimmt werden miissen. Dadurch koén-
nen oft mehrere Parametersitze fiir
ein Ergebnis gefunden werden. Im Gegen-
satz zum deterministischen Modell wird
bei der stochastischen Modellierung eine
stochastische Durchlédssigkeitsvertei-
lung als die Ursache fiir die Modell-
unsicherheit angenommen [2]. Die
Grundlage stellen zwar Transportglei-
chungen fiir homogene Bereiche dar, es
treten jedoch Inhomogenitéten in der
Abstandsgeschwindigkeit und den Kon-
zentrationen auf.

3. Modellierung der Migra-
tion von Pestiziden

Neben der Wahl der geeigneten Prozel3-
beschreibung sollen in einem Modell spe-
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ziell in Hinblick auf Pestizide vor allem
folgende Prozesse beriicksichtigt sein:

(a) eventuell erhohter Transport durch
preferential flow und CNE;

(b) mikrobieller Abbau;

(c) die Transformation zu Tochterpro-
dukten;

(d) die Fixierung, Mineralisierung im
Boden;

(e) die Untersuchung, ob reversible oder
irreversible Kinetik vorliegt;

(f) der Einflu3 der Temperatur und des
Wassergehalts auf die Adsorption
und auf Parameter wie z. B. die Ab-
baurate; und

(g) die mogliche Verfliichtigung der
Substanz.

Der Anteil an organischem Kohlenstoff
SOC (soil organic carbon), der das Aus-
maf} der Adsorption beeinflult (meist
repréasentiert durch die Freundlichkon-
stante K ), mul} ebenfalls bestimmt
werden. Anhand theoretischer Beispie-
le soll der EinfluB chemischen Nicht-
gleichgewichts auf den Konzentrations-
verlauf eines Pestizids gezeigt und da-

bei die zwei Simulationsmodelle
CHAIN 2D und LEACHP miteinander
verglichen werden (4bbildung 1). Bei-
de Programme sind speziell fiir Stoff-
transport mit unterschiedlichen Zusatz-
tools ausgestattet, weshalb fiir den Ver-
gleich moglichst einfache konstante
Rand- und Anfangsbedingungen ohne
Beriicksichtigung von Temperatureffek-
ten gewdhlt werden. Da es kein einzig-
giiltiges Modell fiir den Stofftransport
gibt, ist es das Ziel der weiterfithrenden
Arbeiten, die jeweils geeignetsten Ein-
satzgebiete der einzelnen Ansétze her-
auszuarbeiten.
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