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VorwortAs far as the laws of mathematics refer to reality, they are not certain, and as far as theyare certain, they do not refer to reality.{ Albert Einstein {Viele Leute haben dazu beigetragen, da� es mir trotz dieses Dilemmas, vor dem jedermodellierende Wissenschaftler zwangsl�au�g steht, gelungen ist, diese Arbeit zu beenden.Bedanken m�ochte ich mich vor allem bei� Prof. Dr. B. Huwe f�ur die gute Betreuung und daf�ur, da� er immer Zeit f�ur michhatte, wenn ich nicht mehr weiter wu�te.� Prof. Dr. P. Obermann f�ur die �Uberlassung der Daten.� Dr. K. U. Totsche, weil ich ihn jederzeit mit Fragen l�ochern durfte.� Dr. W. Durner f�ur seine Tips.� Bernd Schultze f�ur seine Hilfe bei der Messung der unges�attigten Leitf�ahigkeit.� Iris D�orer f�ur ihre Mitarbeit bei den Messungen und manches aufmunternde Wort.� Andreas Ga�ner, weil ich seine TArray, TVector und Comment-Klassen verwendendurfte, die mir viel Arbeit erspart haben. Au�erdem danke ich ihm f�ur seine Diskus-sionsbereitschaft bei der Erarbeitung der Klassenhierarchie.� Dieter Arnold und Stefan Noppenberger f�ur ihre Hilfe beim Korrekturlesen und f�urviele gute Ratschl�age.� Rita Kilger f�ur die Unterst�utzung bei der �Ubersetzung des Summary.� Den Diplomanden und Doktoranden der Abteilung Bodenphysik f�ur das gute "Be-triebsklima\.� J�urgen Ott, daf�ur da� er mich so oft vor dem Hungertod bewahrt hat.� dem unbekannten Helfer, stellvertretend f�ur alle die ich vergessen haben sollte.Besonders bedanken m�ochte ich mich bei meinen Eltern, die mir dieses Studium ersterm�oglicht haben.
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ZusammenfassungBeim Abbau von Rohsto�en im Tagebau ist die Oxidation von pyrithaltigen Nebenge-steinen in den Abraumhalden ein weltweit verbreitetes Problem. In Deutschland betri�tdies vor allem die Gewinnung von Braunkohle. An der Ruhr-Universit�at Bochum wer-den deshalb S�aulenversuche mit Abraummaterial durchgef�uhrt, um die Pyritoxidation zustudieren und Wege zu ihrer Reduktion zu �nden.Das Ziel dieser Arbeit ist die Entwicklung eines Computermodells, mit dem es m�oglichist, den Transport von Wasser, W�arme und Gasen in pyrithaltigem Material zu simulieren.Die Erstellung des Modells erfolgt in drei Schritten. Den ersten Schritt bildet die Zu-sammenstellung der verschiedenen physikalischen und chemischen Prozesse und ihrer ma-thematischen Beschreibung. Dazu geh�oren Wassertransport, W�armetransport, konvektiverund di�usiver Gastransport und Wasserdampftransport. Die Wechselwirkungen zwischenden Prozessen und die notwendigen Transportparameter wurden untersucht. Diese �Uberle-gungen resultieren in der Aufstellung eines Gleichungssystems, das die Transportprozesseund ihre Kopplung beschreibt.Die numerische Behandlung des Gleichungssystems stellt den zweiten Schritt dar. Die-ser l�a�t sich in die r�aumliche und zeitliche Diskretisierung, die L�osung der linearen undnichtlinearen Gleichungssysteme und die Wahl der Anfangs- und Randbedingungen unter-teilen. Zur Realisierung der Proze�kopplungen wurden verschiedene Verfahren verwendet.Im dritten Schritt folgt die Umsetzung in ein Computerprogramm. Dazu sind Vor�uber-legungen zur Wahl der Programmiersprache und des Betriebssystems, zu den Anforde-rungen an das Programm und zur Struktur des zu modellierenden Problems n�otig. Daein objektorientierter Programmaufbau am besten eine leichte Erweiterbarkeit bei hoherLeistungsf�ahigkeit garantiert, wurde als Programmiersprache C++ verwendet. BesondereAufmerksamkeit mu� dabei dem Aufbau der Klassenhierarchie gewidmet werden.Das Computermodell wurde an verschiedenen analytischen L�osungen getestet, wobeisich eine gute bis sehr gute �Ubereinstimmung ergab. Die Leistungsf�ahigkeit des Program-mes wird an Beispielrechnungen demonstriert. Diese zeigen, da� eine Vernachl�assigungder Proze�kopplungen zu Abweichungen bei Wassergehaltspro�len und Sickerungsratenf�uhren kann.Da es kaum m�oglich ist die vielen notwendigen Parameter ohne Kalibrierung zu be-stimmen, ist der Einsatz des Modells zu Prognosezwecken nicht sinnvoll. Es kann jedochzu Schulungszwecken, zum Studium von Proze�kopplungen und zur Versuchsplanung ver-wendet werden.
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SummaryThe surface mining of raw material raises a problem that is known worldwide, which isthe oxidation of pyrite in overburden. In Germany it is primarily the extraction of browncoal that is concerned. At the Ruhr-University in Bochum column experiments are beingdone to study the pyrite oxidation and to �nd a way to reduce it.The aim of this paper is the development of a computer model which makes it possibleto simulate the coupled transport of water, heat and gases.The model has been drawn up in three steps. In the �rst step the di�erent physicaland chemical processes have been put together and described mathematically, includingthe transport of water, heat, water vapour and the convective and di�usive transport ofgas. The interaction between the processes and the necessary parameters for the transporthave been investigated. As a result of these examinations a system of equations has beenset up, describing the processes of transport and the linkage of them.The numerical treatment of the equation system contiutes the second step, which canbe subdivided into spacial and temporal discretization, the solution of the systems of linearand nonlinear equations and the choice of boundary conditions. Di�erent procedures havebeen used for the realization of process linkages.In a third step the translation into a computer program has been carried through.For this end preliminary deliberations have been necessary concerning the choice of theprogramming language and the operating system, the demands on the program and thestructure of the problem to be modelled. An object-oriented program structure being thebest way to guarantee an easy extensability at high capacity, C++ has been chosen asprogramming language. Special attention had to be paid to the construction of the ClassHierarchy.The computer model has been tested with di�erent analytical solutions, the result beinga good to very good correspondence. The capacity of the program has been demonstratedwith exemplary calculations, which show that to ignore the process linkages can lead todeviations in the calculated water content pro�les and seepage rates.As it is hardly possible to �x the great number of parameters without calibration, itis not useful to apply the model with prognostic purposes. But it can be used for trainingpurposes, in order to study process linkages and to plan experiments.
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1 Einleitung
1.1 MotivationDie Bundesrepublik Deutschland ist zur Zeit einer der gr�o�ten Braunkohleproduzenten derWelt. 1991 betrug die F�ordermenge 29,4 Mio. Tonnen. Braunkohle ist nach Mineral�ol derzweitwichtigste Prim�arenergietr�ager (Wisotzky 1994). Sie wird ausschlie�lich im Tagebaugewonnen.In den Nebengesteinen der Braunkohle ist Pyrit enthalten, der beim Abbau mit Luft-sauersto� in Kontakt ger�at und oxidiert wird. Dabei werden betr�achtliche Mengen S�auresowie meist sul�disch gebundene Schwermetalle freigesetzt. Es kommt zu einer starkenAufmineralisierung des Grundwassers, wodurch dessen weitere Nutzbarkeit ernsthaft inFrage gestellt wird.Der Lehrstuhl f�ur Angewandte Geologie des Institutes f�ur Geologie an der Ruhr-Universit�at Bochum (RUB) wurde deshalb vom Landesumweltamt Nordrhein-Westfalendamit beauftragt, die Auswirkungen der Haldenversauerung auf die Grundwasserbeschaf-fenheit des Rheinischen Braunkohlenreviers zu untersuchen. Zu diesem Zweck wurdenzun�achst Haldenversuche durchgef�uhrt, deren Ergebnisse darauf hindeuten, da� die Sau-ersto�nachlieferung den limitierenden Faktor f�ur die Pyritoxidation darstellt.Um diese Hypothese zu �uberpr�ufen und Ma�nahmen zur Schadensbegrenzung zu te-sten, werden an der RUB Versuche mit drei Labors�aulen durchgef�uhrt. Die S�aulen sinddrei Meter hoch und haben einen Durchmesser von 70 cm. Sie wurden mit bergfeuchtem,homogenisiertem Material gef�ullt, dessen Pyritgehalt durch Vermischen mit pyritfreiemSand auf 0,3 Gewichtsprozent gebracht wurde. Dies ist f�ur die Tagebaue des RheinischenBraunkohlenreviers typisch. In einer S�aule wurde dem Material Kalk in einer zweitenKraftwerksasche beigemischt, um die S�aurebildung abzupu�ern. In sieben Ebenen wurdenSonden zur Bestimmung von Temperatur, Wasserspannung und Gasdruck eingebracht, inweiteren drei Ebenen werden Bodenwasser- und Gasproben entnommen und das Redoxpo-tential gemessen (Abbildung 1.1). Die S�aulen werden pro Tag mit 700 ml Wasser beregnet,was einem Jahresniederschlag von 660 mm entspricht und zu der orts�ublichen Sickerungvon 300 mm f�uhren soll. Genaueres zum Aufbau der S�aulen und der Me�ger�ate �ndet sichbei Schulz (1995).Bei der Untersuchung des Gastransports unter instation�aren Bedinungen mu� eineVielzahl sich gegenseitig beeinussender Prozesse ber�ucksichtigt werden. Um die beste-henden Hypothesen �uber diese Vorg�ange und ihr Zusammenspiel zu pr�ufen, ist ein Com-puterprogramm notwendig, das die Prozesse und ihre Kopplungen simuliert und Vergleichemit den Me�daten zul�a�t.Die Untersuchung des Gastransportes bildet einen Forschungsschwerpunkt der Abtei-lung Bodenphysik am Lehrstuhl f�ur Bodenkunde und Bodengeographie der Universit�atBayreuth. Die vorliegende Arbeit ist ein Teil umfangreicher Forschungen (Haubold und1



1 Einleitung

Abbildung 1.1: Aufbau der Versuchss�aulenHuwe 1995, Haubold 1994, Ott 1996). Zwischen der Abteilung Bodenphysik und demLehrstuhl f�ur angewandte Geologie gibt es gemeinsame Projekte und Projektplanungenim Bereich des Umwelt- und Grundwasserschutzes.1.2 Ziel der ArbeitDas Ziel dieser Arbeit ist die Erstellung des Computermodellsmusic1 mit dem sich die we-sentlichen Transportprozesse in den oben beschriebenen Versuchss�aulen simulieren lassensollen.Das Modell soll zun�achst vor allem die Analyse der Proze�kopplungen erleichtern undzur Verbesserung des Experimentdesigns dienen. Auf lange Sicht sollen Ans�atze entwickeltwerden, die eine konzeptionelle und prognostische Modellierung auch realit�atsnaher, kom-1Multiphase transport in Unsaturated Soils including Interprocess-Coupling2



1.3 Dimensionen und Einheitenplexer Systeme erm�oglichen.Bei den mit Zuschlagssto�en versehenen S�aulen spielen sekund�are chemische Umset-zungen eine nicht vernachl�assigbare Rolle, so da� ein Modell ohne volle Ber�ucksichtigungder Bodenchemie nicht sinvoll sein d�urfte. Die Modellierung soll sich daher an der zu-schlagsfreien Referenzs�aule orientieren.Da sich Gase und Wasser einen Porenraum teilen und die Pyritoxidation stark exo-therm ist, ist eine gleichzeitige Simulation von Wasser-, W�arme und Gastransport not-wendig.Basis hierf�ur ist die Erarbeitung einer physikalischen Modellvorstellung f�ur die beimTransport von Wasser, W�arme und Gasen in einem por�osen Medium ablaufenden Vorg�angeund eine Zusammenstellung der dabei relevanten Parameter.Die Modellierung kann eindimensional durchgef�uhrt werden, da die S�aulen mit homo-genem Material gef�ullt sind und gleichm�assig beregnet werden. Abweichungen k�onntensich allerdings aus der fehlenden W�armed�ammung in Verbindung mit der Temperatu-rabh�angigkeit der Pyritoxidation und aus Inhomogenit�aten in den S�aulen ergeben, diesich trotz aller Sorgfalt kaum vermeiden lassen.Bei der darauf folgenden Programmentwicklung soll besonderer Wert auf eine aus-bauf�ahige Struktur und eine einfache Erweiterbarkeit gelegt werden, um eine sp�atere Ver-kn�upfung mit weiteren Teilmodellen2 zu erleichtern.Wegen der komplexen Struktur des Modells ist ein gr�undlicher Test des Programmsinsbesondere unter Verwendung analytischer L�osungen f�ur Teilprobleme notwendig. Ei-ne Anwendung auf beispielhafte F�alle unter genauen Plausibilit�atsanalysen soll die Lei-stungsf�ahigkeit des Computermodells testen.In einer sp�ateren Arbeit soll eine Anpassung des Modells an die in Bochum erhobenenDaten erfolgen.1.3 Dimensionen und EinheitenIn wissenschaftlichen Arbeiten ist es �ublich, die Dimension der verwendeten Gr�o�en anzu-geben; die Angabe von Einheiten ist un�ublich. Dies ist zwar theoretisch gut begr�undbar,verbessert jedoch die Lesbarkeit nicht unbedingt. Die Dimension der W�armeleitf�ahigkeitM=t3 ist sicher weniger anschaulich als die Einheit J=m2s. Aus diesem Grund sind indieser Arbeit bei allen Gr�o�en die verwendeten Einheiten angegeben.

2z.B. Sto�transport, Bodenchemie 3



2 Bodenphysikalische Grundlagen {Physikalisch-chemisches ModellDer erste Schritt zur Modellierung eines Systems ist die Entwicklung einer Vorstellungvon den ablaufenden Vorg�angen und einer ad�aquaten physikalischen oder chemischen Be-schreibung.2.1 Wassertransport2.1.1 TransportgleichungSchon sehr fr�uh in der vergleichsweise jungen Geschichte der Bodenphysik wurde ver-sucht, eine physikalische Beschreibung des Wassertransportes in B�oden zu �nden. Darcyformulierte 1856 eine Gleichung, die es erm�oglicht, den Wasseru� in ges�attigten B�odenzu berechnen. Sie wurde 1907 von Buckingham f�ur unges�attigte B�oden erweitert:~Jw = �Kw(hm) � rH (2.1)mit ~Jw: Wasseru�dichte [m=s]Kw(hm): unges�attigte Leitf�ahigkeit [m=s]hm: Matrixpotential [m]H: Gesamtpotential [m]Das Gesamtpotential H setzt sich aus dem Matrixpotential hm, dem Gravitationspo-tential hg, dem osmotischen Potential ho und dem Druckpotential ha zusammen:H = hm + hg (+ha + ho) (2.2)Die beiden letzteren werden jedoch in der Regel vernachl�assigt.Die Darcy-Buckingham-Gleichung ist bei sehr niedrigen und bei sehr hohen Flie�ge-schwindigkeiten nicht anwendbar. Bei niedrigen Geschwindigkeiten spielen - insbesonderebei hohen Tongehalten - Ober�achenkr�afte eine nicht mehr vernachl�assigbare Rolle, beisehr hohen Geschwindigkeiten Turbulenzen.Zur Beschreibung des instation�aren Wassertransports setzt man die Flu�dichte ausder Darcy-Buckingham-Gleichung in die Kontinuit�atsgleichung ein und erh�alt dadurch diesogenannte Richardsgleichung:@ �w@ t = r � [Kw(hm)rH] +Qw (2.3)4



2.1 Wassertransportmit �w: volumetrischer Wassergehalt [{]Qw: Quell-/Senkenterm [s�1]t: Zeit [s]Die Richardsgleichung ist eine inhomogene, stark nichtlineare partielle Di�erentialglei-chung. Da in der Gleichung gleichzeitig das Matrixpotential und der Wassergehalt vorkom-men, ist zu ihrer L�osung die Kenntnis der funktionalen Abh�angigkeit dieser beiden Gr�o�ensowie der unges�attigten Leitf�ahigkeit als Funktion des Matrixpotentials notwendig.2.1.2 WasserspannungskurveDie graphische Auftragung des volumetrischen Wassergehaltes gegen das Matrixpotentialbezeichnet man als Wasserspannungskurve. Da das Matrixpotential im Feld um etwa 4Gr�o�enordnungen variiert, wird der Wassergehalt h�au�g gegen den negativen dekadischenLogarithmus des Matrixpotentials aufgetragen, den sogenannten pF-Wert. Die Wasser-spannungskurve wird deshalb oft auch pF-WG-Kurve genannt.Die Wasserspannungskurve ist nicht nur hochgradig nichtlinear, sie zeigt auch eine Hy-sterese, d.h. ihr Verlauf ist f�ur Be- und Entw�asserung unterschiedlich. Gr�unde daf�ur sindz.B. der Einschluss von Luftblasen bei der Bew�asserung und der unterschiedliche Benet-zungswinkel zwischen einer vorr�uckenden oder sich zur�uckziehenden Bew�asserungsfrontund der Festphase.Aus praktischen Gr�unden wird die Hysterese in der Regel nicht ber�ucksichtigt. Ge-eignete mathematische Modelle f�ur ihre Beschreibung sind zur Zeit noch Gegenstand derForschung.Zur L�osung der Richardsgleichung ist eine analytische Beschreibung der Wasserspan-nungskurve hilfreich. Unter den vielen Ans�atzen (vgl. Durner 1991) ist die Formulierungnach van Genuchten wohl die in den letzten Jahren am meisten verwendete:� � �r�s � �r = [1 + (� jhmj)n]�m (2.4)Gew�ohnlich wird dabei m = 1 � 1n gesetzt. �r, �s, � und n sind Fittingparameterohne reale physikalische Bedeutung. �r wird trotzdem h�au�g als Residual- und �s alsS�attigungswassergehalt bezeichnet.2.1.3 Unges�attigte Leitf�ahigkeitDie Abh�angigkeit der Leitf�ahigkeit eines Bodens vom Wassergehalt bzw. dem Matrix-potential ist nur schlecht me�bar. Dies ist besonders problematisch, da die unges�attigteLeitf�ahigkeit f�ur die Modellierung des Wassertransportes von zentraler Bedeutung ist.Auch bei der Kw(hm)-Beziehung treten Hysterese-E�ekte auf. Sie ergeben sich jedochvor allem aus der Hysterese der Wasserspannungskurve und sind bei derKw(�w)-Beziehungvernachl�assigbar klein. Deshalb werden sie auch hier in der Regel nicht ber�ucksichtigt.Eine mathematische Beschreibung der Leitf�ahigkeitskurve l�a�t sich aus dem Kapil-larb�undelmodell1 ableiten (Kutilek und Nielsen 1994). F�ur die relative Leitf�ahigkeit ergibt1Man stellt sich das Porensystem des Bodens dabei als B�undel paralleler Kapillaren mit unterschiedlichemDurchmesser und unterschiedlicher Tortuosit�at vor. 5



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches Modell

Abbildung 2.1: Hysterese der Wasserspanungskurve eines grob-texturierten Bodens (Ku-tilek und Nielsen 1994) PDC: Erstentw�asserungskurve, PWC: Erstbe-w�asserungskurve, MDC: Hauptentw�asserungskurve, MWC: Hauptbew�as-serungskurve, SDC,SWC: Kurven bei Wechsel zwischen Ent- und Bew�asse-rung.sich bei diesem Ansatz unter Verwendung des Hagen-Poiseuille'schen Gesetzes und derAbleitung der Porengr�o�enverteilung aus der Wasserspannungskurve:Kr(�E) = ��E �EZ0 d�Eh2(�E)= 1Z0 d�Eh2(�E) (2.5)mit �E = (���r)(�s��r) : e�ektiver Wassergehalt [{]� : empirischer Tortuosit�atsfaktor [{]Nach Vergleich mit den Leitf�ahigkeitskurven von 50 B�oden modi�zierte Mualem dieseFunktion zu:Kr = ��E 264 �EZ0 d�Eh(�E)= 1Z0 d�Eh(�E)3752 (2.6)Setzt man das van Genuchten-Modell f�ur die Wasserspannungskurve ein (Gleichung2.4), ergibt sich:Kr(�E) = ��E h1� �1� �1=mE �mi2 (2.7)Kr(hm) = n1� (� jhmj)n�1 [1 + (� jhmj)n]�mo2[1 + (� jhmj)n]m� (2.8)6



2.2 W�armetransportDer Tortuosit�atsfaktor � , den Mualem gleich 0.5 setzte, wird heute in der Regel zusammenmit den van Genuchten-Parameter �, n, �r und �s durch inverse Modellierung bestimmt.2.2 W�armetransport2.2.1 TransportgleichungW�armeenergie wird im Boden durch mehrere verschiedene Prozesse transportiert. De Vries(1958) gibt eine Gleichung f�ur die W�armeu�dichte an:~Jh = ��srT| {z }1 +L~Jv|{z}2 +Cp(T � T0) ~Jan| {z }3 +Cw(T � T0) ~Jw| {z }4 (2.9)mit ~Jh: W�armeu�dichte [J=m2s]�s: W�armeleitf�ahigkeit des Bodens [J=msK]L: Verdungstungsenthalpie von Wasser [J=mol]~Jv: Wasserdamp�u�dichte [mol=m2s]Cp: volumetrische W�armekapazit�at der Bodenluft [J=m3K]T : Temperatur [K]T0: Referenztemperatur [K]~Ja: Flu�dichte des Bodengases [mol=m2s]n: Molendichte der Bodenluft [mol=m3]Cw: volumetrische W�armekapazit�at von Wasser [J=m3K]Term 1 beschreibt die W�armeleitung, Term 2 den Transport latenter W�arme, Term 3und 4 den Transport f�uhlbarer W�arme mit Bodenluft und Wasser. Dabei wird angenom-men, da� W�armestrahlung im Boden nicht von Bedeutung ist.Der Energieinhalt pro Volumen ist:Cd(T � T0) + L � nv + Cp�a(T � T0) +Cw�w(T � T0) + �w Z �w0 Wd# (2.10)mit Cd: volumetrische W�armekapazit�at des trockenen Bodens [J=m3K]nv: Molendichte des Wasserdampfes [mol=m3]�a: Luftgef�ullte Porosit�at [{]�w: Dichte von Wasser [kg=m3]W : Benetzungsw�arme [J=kg]Da die W�armekapazit�at der Luft sehr klein ist, k�onnen der W�armetransport (Term3 in Gleichung 2.9) und die W�armespeicherung in der Bodenluft vernachl�assigt werden.Einsetzen beider Gleichungen in die Kontinuit�atsgleichung, ergibt:@ (Cs(T � T0))@ t + L@ nv@ t + �wW @ �w@ t = �r � ~Jh= r � (�srT )� L0r ~Jv � Cwr � h(T � T0) ~Jwi (2.11)7



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches ModellCs = Cd + �w � Cw volumetrische W�armekapazit�at des feuchten Bodens [J=m3]Gibt es keine Quellen und Senken f�ur Wasserdampf im Boden, so l�a�t sich dessenKontinuit�atsgleichung folgenderma�en umschreiben:@ nv@ t = r � ~Jv +QPC (2.12)Der Term QPC entspricht dem Phasenwechsel von Wasserdampf. Setzt man dies in Glei-chung 2.11 ein, und vernachl�assigt die Benetzungsw�arme, l�a�t sich diese vereinfachen zu:@ (Cs(T � T0))@ t = r � (�srT )� L �QPC � Cwr � h ~Jw(T � T0)i (2.13)F�ur die L�osung der Di�erenzialgleichung ist die Wahl der Referenztemperatur T0 ohneBedeutung. T0 kann deshalb auf 0K gesetzt werden. W�armeleitung und der Transportlatenter W�arme sind nicht einfach additiv, wie das die obigen Gleichungen suggerieren.Darauf wird bei der Ableitung der e�ektiven W�armeleitf�ahigkeit noch n�aher eingegangen.Unber�ucksichtigt geblieben ist, da� auch durch viskose Reibung des sich bewegendenWassers W�arme entsteht. Au�erdem sind die Quellen und Senken f�ur W�arme durch Kon-densation bzw. Verdunstung von Wasser nicht gleichm�assig �uber den Boden verteilt. Er-steres ist vernachl�assigbar, letzteres w�urde eine hochkomplizierte Untersuchung der Trans-portprozesse auf mikroskopischem Ma�stab erfordern.2.2.2 Volumetrische W�armekapazit�atDie W�armekapazit�at eines Bodens l�a�t sich, wie oben hergeleitet, durch Aufsummie-rung der mit dem Volumenanteil gewichteten W�armekapazit�aten der Bodenbestandteileerrechnen. Die W�armekapazit�aten der verschiedenen Bodenminerale unterscheiden sichkaum voneinander, nur die der organischen Substanz liegt etwas h�oher. De Vries (1963)schl�agt die Verwendung der Mittelwerte 1:9 � 106 J/m�3 K�1 f�ur die Bodenminerale und2:5�106 J/m�3 K�1 f�ur die organische Substanz vor. Da die W�armekapazit�at der Bodenluftvernachl�assigbar klein ist, ergibt sich:Cs = 4:2 � 106 Jm3K � �w + 1:9 � 106 Jm3K � (1� "�Xo) + 2:5 � 106 Jm3K �Xo (2.14)": Porosit�at [{]Xo: Volumenanteil organischer Substanz [{]2.2.3 W�armeleitf�ahigkeitDie W�armeleitf�ahigkeit eines Bodens ist nicht so leicht zu berechnen wie die W�armeka-pazit�at, da sie au�er vom Volumenanteil der einzelnen Phasen auch von deren Form undAnordnung abh�angt. Eine Erh�ohung der W�armeleitf�ahigkeit oder des Volumenanteils einerPhase kann zu einem �uberproportionalen Anstieg der Gesamtw�armeleitf�ahigkeit f�uhren,z.B. durch Bildung von Wasserbr�ucken zwischen Bodenpartikeln.De Vries (1963) beschreibt eine Methode, die eine Absch�atzung der e�ektiven W�arme-leitf�ahigkeit in Abh�angigkeit vom Wassergehalt2 erm�oglicht. Danach gibt folgende Formel2Die W�armeleitf�ahigkeit ist auch von der Temperatur abh�angig, diese Abh�angigkeit wird aber vorerstnicht ber�ucksichtigt.8



2.2 W�armetransport

Abbildung 2.2: W�armeleitf�ahigkeit verschiedener B�oden in Abh�angigkeit vom volumetri-schen Wassergehalt. Die Zahlen in Klammern geben den Volumenanteilder Festphase an (Jury et al. 1991).eine gute N�aherung der Leitf�ahigkeit, wenn man den Boden als eine Suspension von ver-schiedenen Partikeln in einem umgebenden Medium betrachtet:� = PNi=0 kiXi�iPNi=0 kiXi (2.15)mit ki: Verh�altnis des mittleren Temperaturgradienten in den Partikeln vom Typ izum mittleren Temperaturgradienten im umgebenden Medium [{]Xi: Volumenanteil von Komponente i am Gesamtvolumen [{]�i: W�armeleitf�ahigkeit von Komponente i [J=msK]Der Wert von ki h�angt vom Verh�altnis �i=�0 3, von der Gr�o�e und Form der Partikelund von deren Position ab. Unter der Annahme, da� die Bodenpartikel Ellipsoide sindund so weit voneinander entfernt sind, da� sie sich gegenseitig nicht beeinussen, l�a�t sichki errechnen:ki = 13 Xa;b;c �1 + ��i�0 � 1� ga��1 (2.16)Dabei sind ga; gb; gc dimensionslose Formfaktoren, die von dem Verh�altnis der Achsen a,b und c des Ellipsoids abh�angen. Ihre Summe ist eins. Sind zwei Achsen gleich, so sind auchdie entsprechenden Formfaktoren gleich. F�ur kugelf�ormige Partikel gilt ga = gb = gc = 1=3.3�0 ist die W�armeleitf�ahigkeit des umgebenden Mediums. 9



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches ModellObwohl beide oben getro�enen Annahmen f�ur einen Boden nicht haltbar sind, sprechenlaut de Vries sowohl theoretische Gr�unde, als auch Vergleiche mit Me�werten, f�ur eineAwendbarkeit von 2.16.Nur f�ur vollkommen ges�attigte und absolut trockene B�oden l�a�t sich die W�arme-leitf�ahigkeit mit 2.15 und 2.16 berechnen. F�ur dazwischenliegende Wassergehalte ist eineVorstellung �uber die Formfaktoren ga; gb; gc der Luftblasen notwendig. De Vries gibt je-doch ein Verfahren an, mit dem sich diese absch�atzen lassen (a.a.o. Bsp. 7.6.1). Au�erdemmu� die Erh�ohung der e�ektiven W�armeleitf�ahigkeit der Bodenluft durch Wasserdampf-transport ber�ucksichtigt werden.Auch Blom und Troelstra (1972) und Huwe (1992) verwenden die Absch�atzung nachde Vries in ihren Modellen.2.2.4 Horizontaler W�armeverlustDa die Versuchss�aulen nicht ausreichend w�armeisoliert sind, ist ein W�armeverlust in hori-zontaler Richtung wahrscheinlich. In das Gleichungssystem mu� deshalb ein Senkentermeingebaut werden, der diesem Sachverhalt Rechnung tr�agt:QWand = JWanddz = � �dz � [Ti(z)� Ta] (2.17)mit QWand: W�armeverlust durch mangelnde Isolierung [J=m3s]JWand: Flu�dichte durch die Wand [J=m2s]�: Fittingparameter f�ur den W�armeverlust [J=m2sK]Ti(z): Temperatur in der S�aule am Punkt z [K]Ta: Au�entemperatur [K]Ist die W�armeleitf�ahigkeit des Wandmaterials sehr viel geringer als die des Bodens, l�a�tsich � absch�atzen:� � �WanddWand (2.18)mit �Wand: W�armeleitf�ahigkeit des Wandmaterials [J=msK]dWand: Dicke der Wandung [m]2.3 GastransportBei der Beschreibung des Gastransports m�ussen verschiedene Mechanismen unterschie-den werden. Der Transport von gel�osten Gasen mit dem Bodenwasser wird vorerst nichtber�ucksichtigt, da dies einen erheblichen Mehraufwand verursachen w�urde. Zu erheblichenFehlern kann dies nur f�ur CO2 f�uhren.2.3.1 Konvektiver GastransportWird ein Gas oder eine Gasmischung durch Anlegen eines Druckes in Bewegung versetzt,spricht man vom viskosen oder konvektiven Gastransport4. Bei einer Gasmischung gibt4Strengenommen mu� dazu auch noch gelten, da� alle Gasmolek�ule, die auf eine Wand tre�en, innerhalbkurzer Distanz mit anderen Gasmolek�ulen zusammensto�en.10



2.3 Gastransportes dabei nur einen Flu�, an dem die verschiedenen Gase entsprechend ihres Molenbruchsteilhaben. Durch St�osse von Gasmolek�ulen mit denW�anden geht dem Gas Impuls verloren.Der Flu� bleibt deshalb nur bestehen, solange ein Druckgradient aufrechterhalten wird.Der viskose Flu� l�a�t sich mit dem Darcy-Gesetz beschreiben:~Jgk = �kg�g pRT rp (2.19)mit ~Jgk : molarer konvektiver Gasu� [mol=m2s]kg: Luftpermeabilit�at [m2]�g: dynamische Viskosit�at der Gasmischung[kg=ms]p: Gasdruck [Pa]R: ideale Gaskonstate [J=mol K]Den molaren Flu� eines einzelnen Gases i erh�alt man durch Multiplikation des Ge-samtusses mit dem Molenbruch xi.2.3.1.1 Luftpermeabilit�atDie Luftpermeabilit�at ist ein Parameter, der nur von der Struktur des Porensystemsabh�angen sollte. Sie kann aus Messungen der Luftleitf�ahigkeit ermittelt werden. Proble-matisch ist dabei, da� die ermittelte Luftpermeabilit�at von der Gr�o�e der verwendetenStechzylinder abh�angt (Potsch 1996) und einer starken Hysterese unterliegt (Dury undSchulin 1996). Ab einem bestimmten Wassergehalt, der bei Entw�asserung bei einer relati-ven S�attigung von ca. 50 Prozent und bei Bew�asserung bei ca. 60-70 Prozent liegt, ist dieLuftpermeabilit�at gleich Null, es �ndet also kein konvektiver Gastransport mehr statt.

Abbildung 2.3: Logarithmus der relativen Luftpermeabilit�at in Abh�angigkeit von der re-lativen Wassers�attigung (Dury und Schulin 1996).
11



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches Modell2.3.1.2 Dynamische Viskosit�atDie dynamische Viskosit�at einer Gasmischung h�angt von deren Zusammensetzung ab.Nach dem VDI-W�armeatlas (VDI 1974) l�a�t sich die Viskosit�at einer Mischung von �Gasen folgenderma�en berechnen:�g = �Xi=1 �ixipMixipMi (2.20)mit �i: dynamische Viskosit�at des reinen Gases i [kg=ms]Mi: molare Masse des Gases i [kg/mol]2.3.2 Di�usiver GastransportBeim di�usiven Transport mu� genaugenommen noch einmal zwischen zwei Prozessenunterschieden werden: Der molekularen Di�usion und der Knudsen-Di�usion. Beiden Me-chanismen ist gemeinsam, da� Gase entlang eines Konzentrationsgradienten transportiertwerden. Das Vorhandensein eines Druckgradienten ist also nicht notwendig.Die Knudsen-Di�usion tritt nur bei extrem kleinen Poren5 oder sehr niedrigen Dr�uckenauf. Kennzeichnend daf�ur ist, da� die mittlere freie Wegl�ange6 der Gasmolek�ule wesent-lich gr�o�er ist als der Porenradius. Es ist deshalb f�ur ein Gasmolek�ul viel wahrscheinlicherauf die Wand zu tre�en als mit einem anderen Molek�ul zusammenzusto�en. Der Knudsen-Di�usionskoe�zient eines Gases ist daher unabh�angig von der Zusammensetzung der Gas-mischung. Die Knudsen-Di�usion spielt jedoch unter Normalbedingungen in einem Bodenkeine Rolle, da alle Poren wassergef�ullt sind, deren Durchmesser f�ur Knudsen-Di�usionklein genug ist.Bei der molekularen Di�usion ist die mittlere freie Wegl�ange wesentlich kleiner als derPorendurchmesser. Gasmolek�ule kollidieren deshalb vor allem untereinander. Der Di�u-sionskoe�zient eines Gases ist abh�angig von der Zusammensetzung der di�undierendenGasmischungen.Findet Di�usion von zwei Gasen bei Abwesenheit von W�anden statt, l�a�t sich diemolekulare Di�usion mit dem Fick'schen Gesetz beschreiben:~JgDi = �Dijrni (2.21)mit ~JgDi : molarer Flu� des Gases i durch molekulare Di�usion [mol=m2s]Dij: Bin�arer Di�usionskoe�zient der Gase i und j [m2=s]ni: molare Konzentration des Gases i [mol=m3]Bei mehr als zwei Gasen oder in einem por�osen Medium ist das Fick'sche Gesetzstrenggenommen nicht mehr anwendbar7. Trotzdem ist es bisher immer wieder auch zurBerechnung der Gasdi�usion im Boden verwendet worden (Findikakis und Leckie 1979,5Knudsendi�usion tritt bei Normaltemperatur und -druck bei einem Porenradius von kleiner 50 nm auf(Schulz 1995).6Die mittlere freie Wegl�ange ist die Strecke die ein Gasmolek�ul durchschnittlich zur�ucklegt, bevor es miteinem anderen Gasmolek�ul zusammenst�o�t.7Wenn es sich um die Di�usion eines Spurengases in einem konstanten Medium (z.B. Luft) handelt, giltdas Fick'sche Gesetz n�aherungsweise auch noch f�ur mehr als zwei Gase (Jaynes und Rogowski 1983).12



2.3 GastransportLindgren und Rasmuson 1994, Baehr und Baker 1995, Freijer und Le�elaar 1996). Dazuwird ein relativer Di�usionskoe�zient �g eingef�uhrt, der von Wassergehalt, Tortuosit�atund Kontinuit�at abh�angt. Durch Multiplikation des bin�aren Di�usionskoe�zienten in Luftmit dem relativen Di�usionskoe�zienten ergibt sich der e�ektive Di�usionskoe�zient imBoden Dije� .Eine theoretisch besser fundierte Beschreibung f�ur den Transport einer Gasmischungin einem por�osen Medium stellt das Dusty-Gas-Modell dar. Dabei werden die Bodenpar-tikel als sehr gro�e Gasmolek�ule behandelt, die im Bezugssystem ruhen (Thorstenson undPollock 1989a, Thorstenson und Pollock 1989b, Cunningham und Williams 1980, Masonet al. 1967). Davon ausgehend l�a�t sich ein Gleichungssystem ableiten, das sowohl mole-kulare Di�usion, Knudsen-Di�usion und viskosen Flu� als auch den non�aquimolaren Flu�beschreibt. Dieser ergibt sich daraus, da� leichtere Gasmolek�ule sich bei gleicher Tempera-tur schneller bewegen, weshalb sich bei molekularer Di�usion ein Druckgradient aufbaut,der zu einem quasi-viskosen Gegenu� f�uhrt.F�ur ein isothermes System von � Gasen ergibt sich folgendes Gleichungssystem (Cun-ningham und Williams 1980):h ~JgDGi = � [x] kg (p=�g)rn� [fe�]�1 [rn] (2.22)[ ~JgDG ], [x] und [rn] sind Spaltenvektoren mit � Elementen~JgDGi : molarer Flu� des Gases i nach dem Dusty-Gas-Modell [mol=m2s]xi: Molenbruch [{]rni: Gradient der molaren Konzentration des Gases i [mol=m4]fe� ist eine � � � Matrix mit den Koe�zienten:fij;e� � (�ij � 1) xiDije� + �ij 264DK�1iie� + �Xh=1h6=i xhDihe� 375 (2.23)�ij : Kronecker Delta: �ij = ( 1 falls i = j0 falls i 6= jDije� : E�ektiver bin�arer Di�usionskoe�zient der Gase i und j [m2=s]DKiie� : E�ektiver Knudsendi�usionskoe�zient des Gases i [m2=s]Da sich dieses Gleichungssystem nicht explizit nach ~JDGi au�osen l�a�t, w�are ein Einbauin ein gekoppeltes Modell sehr schwierig und w�urde sehr hohe Rechenzeiten beanspruchen.Deshalb soll in dieser Diplomarbeit trotz aller Legitimationsprobleme mit einem modi�-zierten Fick'schen Gesetz gearbeitet werden. Es sollte jedoch zu einem sp�ateren Zeitpunkt�uberpr�uft werden, ob das Dusty-Gas-Modell bessere Resultate liefert.2.3.2.1 E�ektiver Di�usionskoe�zientSoll das Fick'sche Gesetz auf Gastransportprozesse in einem por�osen Medium angewendetwerden, ist dazu die Kenntnis der Di�usionskoe�zienten n�otig. Da Me�werte der bin�arenDi�usionskoe�zienten der beteiligten Gase unter Abwesenheit von W�anden in der Re-gel verf�ugbar sind, ist ein Verfahren zur Berechnung von Di�usionskoe�zienten f�ur die13



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches Modell

Abbildung 2.4: Vergleich von gemessenen relativen Di�usionskoe�zienten mit verschiede-nen Tortuosit�atsmodellen. Penman Model: �g(�a) = 0:66�a, M-Q Model 1:�g(�a) = �10=3a ="2, M-Q Model 2: �g(�a) = �2a="2=3 (Jin und Jury 1996).einzelnen Gase in der jeweiligen Gasmischung, sowie zur Absch�atzung des relativen Di�u-sionskoe�zienten notwendig.Um den Di�usionskoe�zienten f�ur jedes Gas einer tern�aren Mischung zu erhalten,benutzen Findikakis und Leckie (1979) die Formel:Di = 1� xi3Pl=1l6=i xlDil (2.24)Diese Gleichung l�a�t sich f�ur ein Spurengas in einer tern�aren Gaschmischung als N�ahe-rung aus den Stefan-Maxwell-Gleichungen ableiten, die f�ur die freie Di�usion einer Gasmi-schung die exakte Beschreibung darstellen. In Ermangelung theoretisch besser begr�undeterKonzepte wird sie in dieser Arbeit auch f�ur vier Gase verwendet.F�ur die Absch�atzung des relativen Di�usionskoe�zienten in Abh�angigkeit von Was-sergehalt und Porosit�at wurde eine Vielzahl von empirischen Formeln entwickelt. Jin undJury (1996) kommen zu dem Ergebnis, da� eine bisher wenig beachtete Formulierung vonMillington und Quirk die vorhandenen Me�daten am besten wiedergibt:�g (�a) = �2a"2=3 (2.25)Ott (1996) best�atigt die prinzipielle Verwendbarkeit dieser N�aherungsformel.Im Gegensatz zur Luftpermeabilit�at nimmt der relative Di�usionskoe�zient erst beivollst�andiger Wassers�attigung den Wert Null an. Dies l�a�t sich damit erkl�aren, da� Gasedurch L�osung und Di�usion in Wasser auch Poren durchqueren k�onnen, die durch Was-ser�lme verschlossen sind.14



2.4 Pyritoxidation2.3.3 GastransportgleichungDer Gastransport wird durch folgende Gleichung beschrieben:@ni@t = r �  xi kg�g pRTrp+Die�rni! (2.26)Einsetzen des idealen Gasgesetzes8 p = nRT = �P�j=1 nj�RT und von ni = xi � nf�uhrt zu:@ni@t = r �  kg�gnir (nRT ) +Die�rni! (2.27)Diese Gleichung ist in der Lage, auch die Druck�anderung durch eine Temperatur-erh�ohung zu beschreiben.Die Gaszusammensetzung in nat�urlichen B�oden unterscheidet sich von der der Atmo-sph�are vor allem durch einen geringeren O2- und einen erh�ohten CO2-Gehalt. Die Was-serdampfkonzentration liegt nahe der S�attigung. Es ist also mindestens der Transport vonO2, N2, CO2 und H2O zu simulieren. Argon wurde aus Rechenzeitgr�unden vernachl�assigt,au�erdem liegen auch keine Bochumer Me�daten zum Vergleich vor.2.4 PyritoxidationDie Oxidation von Pyrit durch Luftsauersto� wird durch die folgende Reaktionsgleichungbeschrieben:FeS2 + 7=2O2 +H2O! Fe2+ + 2SO2�4 + 2H+ (2.28)Bei der Reaktion wird Sauersto� verbraucht und gleichzeitig W�arme freigesetzt. DieReaktionsenthalpie der Pyritoxidation betr�agt 410 kJ/mol (Wisotzky 1994).2.4.1 KinetikZur Kinetik der Pyritoxidation wurden an der Ruhr-Universit�at Bochum umfangreicheUntersuchungen durchgef�uhrt (Le�m�ollmann 1994). Dabei konnte folgendes Ratengesetzerfolgreich ge�ttet werden:13:5 dcO2dt = �krcPyritcO2dcPyritdt = �krcPyritcO2 (2.29)mit cO2 : Gaskonzentration [mol=kg]cPyrit: Pyritkonzentration [mol=kg]kr: Reaktionskonstante [kg=mol s]Die Reaktionskonstante kr f�ur das Material der Referenzs�aule betr�agt 4:6 �10�5 kgmmol d .Sie ist stark temperaturabh�angig und erh�ohte sich bei einer Temperaturerh�ohung von 21:4auf 31:9� C um den Faktor 2.7.8Man beachte, da� n in dieser Arbeit die Molendichte ist, nicht die Sto�menge 15



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches ModellTabelle 2.1: �Uberblick �uber die relevanten Proze�kopplungen.Wassertransport W�armetransport Gastransport Pyritoxidationkonvektiver Verdr�angungW�armetransport von LuftW�armekapazit�at Luftpermeabilit�atWassertransport { W�armeleitf�ahigkeit rel. Di�usionskoe�.Wasserdampf- Wasserdampf-transport transportViskosit�atOber�achen- Viskosit�atW�armetransport spannung { Di�usions- Reaktions-Wasserdampf- koe�zienten konstantetransport GasdruckDruck-potential Wasserdampf- Sauersto�-Gastransport Wasserdampf- transport { nachlieferungtransport W�armefrei- Sauersto�-Pyritoxidation setzung verbrauch {2.5 Proze�kopplungen2.5.1 �UberblickIn einem por�osen Medium laufen die oben beschriebenen Proze�e nicht von einander ge-trennt, sondern gleichzeitig ab. Dabei kommt es zu Wechselwirkungen und Proze�kopp-lungen, die bisher bei der Modellierung meist vernachl�assigt wurden. Tabelle 2.1 gibt einen�Uberblick �uber die verschiedenen Kopplungen.2.5.2 DruckkopplungDa sich Gase und Wasser im Boden einen Porenraum teilen, sind ihre Transportprozesseeng miteinander verkn�upft. Dies wurde bei Wassertransportmodellen bisher in der Regelignoriert. Bei Modellen, die auch Gastransport simulieren sollen, ist das auf keinen Fallmehr m�oglich.Bei der L�osung der Richardsgleichung mu� ein Druckpotential ber�ucksichtigt werden.Gibt man das Gesamtpotential in m Wassers�aule an, ergibt sich:H = hm + hg + ha = hm � z + p� p0�w g (2.30)z: Abstand zu einer Referenzh�ohe [m]p0: Referenzdruck [Pa]g: Erdbeschleunigung [m=s2]16



2.5 Proze�kopplungenDa die gasgef�ullte Porosit�at und der volumetrische Wassergehalt nicht unabh�angigvoneinander sind, mu� die Kontinuit�atsgleichung f�ur die Gase umformuliert werden:@ (�ani)@ t = @ (("� �w)ni)@ t = �r � ~Jgi +Qgi (2.31)mit ~Jgi : molarer Gesamtu� des Gases i [mol=m2 s]Qgi : Quell-/Senkenterm des Gases i [mol=m3 s]2.5.3 Temperaturabh�angigkeit von TransportparameternEine Reihe von Transportparametern in den oben aufgef�uhrten Gleichungen �andern sichmit der Temperatur. Ich habe versucht, die relevanten Abh�angigkeiten zu ber�ucksichtigen.2.5.3.1 Unges�attigte Leitf�ahigkeitDie unges�attigte Leitf�ahigkeit l�a�t sich in folgende Faktoren trennen:K(�w) = kw(�w)�wg�w (2.32)Die Permeabilit�at kw(�w) und die Dichte von Wasser �w �andern sich im f�ur diesesModell relevanten Bereich von 10 bis 40�C kaum, g ist eine ortsabh�angige Konstante.Die Temperaturabh�angigkeit der dynamischen Viskosit�at von Wasser �w l�a�t sich mit derGleichung:�w = �w20 � 10�AA = 1:37023 � (T � 293:15) + 8:36 � 10�4 � (T � 293:15)2�164:15 + T (2.33)�w20 = 1:0019 � 10�3 kgms; [T in Kelvin]beschreiben (Atkins 1990).2.5.3.2 WasserspannungskurveAuch die Wasserspannungskurve �andert sich mit der Temperatur. Dabei m�ussen zweiBereiche unterschieden werden. Bei schwach negativen Wasserspannungen ist das Matrix-potential vor allem durch Kapillarkr�afte bestimmt, bei stark negativen vor allem durchphysikalische Adsorptionsprozesse. Im zweiten Fall �andert sich das Matrixpotential beigleichem Wassergehalt kaum mit der Temperatur, im ersten ist die �Anderung des Matrix-potentials eine Folge der Temperaturabh�angigkeit der Ober�achenspannung. Ob dar�uber-hinaus noch andere Faktoren eine Rolle spielen, ist noch nicht gekl�art (Milly 1984). LautPhilip und de Vries (1957) liegt die Grenze zwischen dominierenden Kapillarkr�aften undphysikalischer Adsorption bei einer relativen Luftfeuchtigkeit von 60 Prozent, was bei 20�Ceinem Matrixpotential von etwa �700000cm entspricht. 17



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches ModellNach Jasper (1972) l�a�t sich die Ober�achenspannung von reinem Wasser im Bereichzwischen 10 und 100�C mit einer Standardabweichung von �0:08N=m durch eine Geradeapproximieren:�w(T ) = 116:19N=m � T � 0:1477N=mK (2.34)Die Wasserspannungskurve wird also im Bereich zwischen null und�700000cm von �w(hm)nach �w (hm � �w(T )=�w0) transformiert. Dabei ist �w0 die Ober�achenspannung, bei derdie Wasserspannungskurve gemessen wurde.2.5.3.3 Gasviskosit�atDie �Anderung der Gasdichte mit der Temperatur ist in der Transportgleichung ber�uck-sichtigt. Die Viskosit�at eines Gases ist jedoch ebenfalls temperaturabh�anig. An die imVDI-W�armeatlas (VDI 1974) angegebenen Me�werte f�ur die Gasviskosit�at lassen sich f�urden Bereich zwischen 0 und 100�C Geraden anpassen.Steigung Achsenabschnitt r[kg=msK] [kg=ms] [{]O2 5:2 � 10�8 0:5 � 10�5 0.9993N2 4:3 � 10�8 0:5 � 10�5 0.9995H2O 3:5 � 10�8 �0:072 � 10�5 0.9993CO2 4:5 � 10�8 0:15 � 10�5 0.9998Tabelle 2.2: Abh�angigkeit der Gasviskosit�aten von der Temperatur.2.5.3.4 Gasdi�usionskoe�zientenDie Temperaturabh�angigkeit bei Gasdi�usionskoe�zienten ist komplexer als bei den an-deren Parametern. Marrero und Mason (1972) geben Gleichungen an, die an verf�ugbareMe�werte der bin�aren Di�usionskoe�zienten von O2, N2, CO2 und H2O9 angepa�t wurden(Tabelle 2.3).Mit diesen Gleichungen lassen sich bei gegebener Temperatur und gegebenem Druck diebin�aren Di�usionskoe�zienten und daraus mit Gleichung 2.24 die Di�usionskoe�zientender Gasmischung ausrechnen.2.5.4 WasserdampftransportIm Gegensatz zu anderen Gasen kann Wasserdampf in einem feuchten por�osen Mediumkondensieren und Wasser kann verdunsten. Aufgrund dieser Tatsache stellt der Wasser-dampftransport eine Kopplung von Wasser-, W�arme- und Gastransport her. Philip undde Vries (1957) und de Vries (1958) haben sich in zwei grundlegenden Arbeiten mit denBesonderheiten des Wasserdampftransports besch�aftigt.9d.h. die bin�aren Di�usionskoe�zienten der verschiedenen Gaspaare, die sich aus obengenannten Gasenergeben.18



2.5 Proze�kopplungenTabelle 2.3: Berechnung der bin�aren Di�usionskoe�zienten.ln (pDij) = lnA+ s lnT � (S=T )A s S Temperaturbereich Genauigkeithatm�cm2s(K)s i [{] [K] [K] [{]N2 �O2 1:13 � 10�5 1.724 { 285 � 104 �3%N2 � CO2 3:15 � 10�5 1.570 113.6 288� 1800 �2%N2 �H2O 0:187 � 10�5 2.072 { 282 � 373 �4%O2 � CO2 1:56 � 10�5 1.661 61.3 287� 1083 �3%O2 �H2O 0:189 � 10�5 2.072 { 282� 1070 �7%CO2 �H2O 9:24 � 10�5 1.500 307.9 296� 1640 �10%Die Hauptannahme der folgenden Ausf�uhrungen ist, da� die Wasserdampfkonzentrati-on in der Bodenluft lokal mit dem Bodenwasser im Gleichgewicht steht. Durch die Annah-me eines lokalen Gleichgewichts ist f�ur die Berechnung des Wasserdampftransports keineeigene Transportgleichung notwendig. Es m�ussen in die bestehenden Gleichungen f�ur denWasser-, W�arme- und Gastransport nur zus�atzliche Terme eingef�ugt werden. Laut Philipund de Vries (1957) gilt die Beziehung:nv(hm; T ) = nv0(T ) � rH = nv0(T ) exp�hmMw gRT � (2.35)mit nv0 : Molendichte des ges�attigten Wasserdampfes [mol=m3]rH: relative Luftfeuchtigkeit [{]Mw: Molare Masse von Wasser [kg=mol]Au�erdem gilt nach Weischet (1991) f�ur die S�attigungskonzentration von Wasserdampffolgende empirische Formel:nv0(T ) = 610:78PaRT � exp�17:08085 � (T � 273:15K)T � 38:975K � (2.36)Sind Temperatur, Matrixpotential und Gas�usse zu Beginn und am Ende eines Zeit-schrittes bekannt, l�a�t sich die kondensierte oder verdunstete Wassermenge berechnen:@ (("� �w) � nv(hm; T ))@ t = �r � ~Jv +QPC(t) (2.37)=) QPC(t) = @ (("� �w) � nv(hm; T ))@ t +r � ~Jvmit (2.38)r � ~Jv = �r �  xv kg(�w)�g nrp+Dvrnv(hm; T )!Dieser Ausdruck f�ur QPC kann nun in die Gleichungen f�ur Wasser- und W�armetrans-port eingesetzt werden. Bei der Berechnung des di�usiven Wasserdamp�usses sind einigeBesonderheiten zu ber�ucksichtigen. 19
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Abbildung 2.5: Wasserdampftransport durch eine Wasserbr�ucke. Der Pfeil gibt die Rich-tung des Transports an (Philip und de Vries 1957).2.5.4.1 Wasserdampfdi�usionDer Dichtegradient im Fick'schen Gesetz l�a�t sich unter Verwendung von 2.35 schreibenals: rnv = rHrnv0 + nv0rrH (2.39)Bei konstantem �w ist die Temperaturabh�angigkeit von rH hinreichend klein, so da�@ rH=@T = 0 gesetzt werden kann. Deshalb folgt:rnv = rHdnv0dT rT + nv0 drHd�wr�w = rHdnv0dT rT + nvgRT @hm@�w r�w (2.40)Im Gegensatz zu der Formulierung von Philip und de Vries ist es f�ur dieses Modellsinnvoller, die Wasserdampfdi�usion nicht als Funktion von T und �w, sondern von T undhm auszudr�ucken:rnv = rHdnv0dT rT + nvgRT rhm (2.41)Die Transportgleichung f�ur Wasserdampfdi�usion lautet dann:~JvD = �DTvrT �Dhmvrhm (2.42)Zur Ermittlung von DTv ist es hilfreich, sich eine Pore in einem relativ trockenenBoden vorzustellen, die von einem Wasser�lm verschlossen ist (Abbildung 2.5). Ist wederTemperatur- noch Potentialgradient vorhanden, so ist die Kr�ummung bei A und B gleichgro�.Ein Transport von Gasen ist durch diese Pore kaum m�oglich, da sie sich erst im Wasserl�osen m�u�ten. Dies ist durch die Henry-Konstante beschr�ankt, und der Di�usionskoe�zientin w�a�riger L�osung ist um Gr�o�enordnungen kleiner als der Di�usionskoe�zient in Luft.20



2.5 Proze�kopplungenWasserdampf kondensiert im Gegensatz dazu bei Vorhandensein eines Konzentrations-gradienten in Pfeilrichtung auf der einen Seite der Pore. Dadurch wird die Kr�ummung beiA kleiner. Die Kr�ummung bei B steigt dagegen durch Verdunstung an. Im Gleichgewichtf�uhrt dies zu einem Wasseru� zwischen A und B, der dem Wasserdamp�u� in der Boden-luft entspricht. Das Gleichgewicht ist laut Philip und de Vries (1957) innerhalb kurzer Zeiterreicht. Der verf�ugbare Flie�querschnitt ist f�ur Wasserdampf deshalb gegen�uber anderenGasen erh�oht.Die genaue Untersuchung der kleinr�aumigen Temperatur- und Wasserdampfverteilungw�are �au�erst kompliziert. Zur Vereinfachung betrachten die Autoren (s.o.) zuerst denWasserdamp�u� in einer einzelnen Pore. Die Flu�dichte ist dann:�DatmrHdnv0dT (rT )a (2.43)Mit (rT )a wird dabei der mittlere Temperaturgradient in der Pore bezeichnet, Datmist der Di�usionskoe�zient von Wasserdampf in der freien Gasmischung. Diese Gleichungsetzt eine �Ahnlichkeit des Temperatur- und Wasserdamp�eldes in der Pore voraus. Siegilt auch f�ur die mittlere Flu�dichte in allen luftgef�ullten Poren, wenn man (rT )a alsden mittleren Temperaturgradienten in diesen Poren interpretiert. Unter Einbeziehungder Annahme, da� die Flu�dichte in den Wasserbr�ucken gleich der mittleren Flu�dichte inden luftgef�ullten Poren ist, erh�alt man:�(�a + �w)DatmrHdnv0dT (rT )a = �DTvrT (2.44)Die Tortuosit�at ist in (rT )a bereits enthalten.Die mittleren Temperaturgradienten sind nicht in jeder Phase des Bodens gleich gro�.Dies resultiert aus der unterschiedlichen W�armeleitf�ahigkeit der Phasen. Stellt man sichein eindimensionales System vor, das aus einem St�uck Quarz, einer Wasserschicht auf derQuarzober�ache, einem Luftspalt und dar�uber noch einem wasserbedeckten Quarzblockbesteht, an dem ein Temperaturgef�alle anliegt, dann ist klar, da� im Gleichgewicht derTemperaturgradient nicht �uberall gleich gro� ist (Abbildung 2.6). Bei der kompliziertendreidimensionalen Struktur eines Bodens ergibt sich ein komplexes Temperaturmuster ausdem sich die unterschiedlichen mittleren Temperaturgradienten erkl�aren lassen.Bei hohen Wassergehalten nimmt der durch den Wasserdampftransport hervorgerufeneWasseru� in Wasserbr�ucken ab, da sich einerseits die Kapillarradien nicht mehr so schnellanpassen k�onnen und andererseits die Wasserbr�ucken immer weniger und l�anger werden.Als Grenze kann ein Wassergehalt �K de�niert werden, an dem die Wasserleitf�ahigkeitauf einen Wert nahe Null abgefallen ist. In Gleichung 2.44 wird deshalb statt �a + �w einFaktor �a + f(�a) � �w eingef�ugt:DTv = f(�a)DatmrHdnv0dT (rT )arT (2.45)Philip und de Vries (1957) schlagen als erste Ann�aherung f(�a) = 1 f�ur �a � ("� �k)und f(�a) = �a=("� �k) f�ur �a < ("� �k) vor.Das Verh�altnis zwischen dem mittleren Temperaturgradienten in den luftgef�ullten Po-ren und dem mittleren Temperaturgradienten im Gesamtboden l�a�t sich mit dem Verfah-ren von de Vries zur Bestimmung der W�armeleitf�ahigkeit absch�atzen (Abschnitt 2.2.3).21



2 Bodenphysikalische Grundlagen { Physikalisch-chemisches Modell
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Abbildung 2.6: Temperaturgradienten in verschiedenen Materialien. Links: Aufbau desBeispielsystems. Rechts: Temperaturverlauf im Beispielsystem (schema-tisch).F�ur den isothermen Wasserdamp�u� spielt der Flu� durch die Wasserbr�ucken lautPhilip und de Vries (1957) keine Rolle, da dabei sehr geringe �Anderungen des Kurven-radius ausreichen w�urden, um die Richtung des Wasserdamp�usses umzukehren. Dieserscheint nicht besonders plausibel, wird aber mangels besserer Alternativen in dieser Ar-beit �ubernommen. Es gilt dann:Dhmv = Datm�gnvgMwRT (2.46)2.5.5 Einu� auf den W�armetransportIn der W�armetransportgleichung 2.13 sind W�armeleitung und Wasserdampftransport ad-ditive Proze�e. Da Wasserdamp�u� jedoch zu einer Erh�ohung der e�ektiven W�arme-leitf�ahigkeit der Bodenluft f�uhren kann, stimmt dies nur in erster N�aherung. De Vries(1958) schl�agt deshalb zwei alternative Formulierung der W�armeleitf�ahigkeit �s des Bo-dens vor.�s1 = �� (2.47)�s2 = �e� �DTv (2.48)�� ist die hypothetische W�armeleitf�ahigkeit eines Bodens ohne jeden Wasserdampftrans-port. Man erh�alt sie mit dem in Abschnitt 2.2.3 geschilderten Verfahren, wenn man dieW�armeleitf�ahigkeit der luftgef�ullten Poren gleich der W�armeleitf�ahigkeit von Luft setzt.�e� ist die e�ektive W�armeleitf�ahigkeit, die sich aus dem Zusammenspiel von Wasser-dampftransport und W�armeleitung ergibt. Eine N�aherung daf�ur erh�alt man durch Additi-on von DTv zur Leitf�ahigkeit der Luft in obigem Verfahren. Der Unterschied zwischen �s122



2.6 Resultierendes Gleichungssystemund �s2 ist laut de Vries klein, aber nicht vernachl�assigbar. Je nach Gr�o�e und Richtungdes isothermen di�usiven und des konvektivem Wasserdamp�usses, ist die erste oder diezweite N�aherung richtiger.Da die Trennung der beiden F�alle schwierig und �e� stark temperaturabh�anig ist, werdeich �s1 verwenden, wenn der Wasserdamp�u� explizit modelliert wird und �e�, wenn diesnicht der Fall ist.2.6 Resultierendes GleichungssystemWassertransport:@ �w@ t = r � [Kw(�w; T )rH]� Mw�w QPC +Qw (2.49)Wasserpotential:H = hm + ha + hg = hm � z + p� p0�w g (2.50)W�armetransport:@ (Cs(�w)T )@ t = r � [��(�w)rT ] +r � hCwT ~Jwi (2.51)+krcPyritcO2�h�Pyrox � LQPC +QH� �dz � [Ti(z)� Ta] (2.52)Gastransport (CO2, N2):@ (("� �w)ni)@ t = r � "kg(�w)g�g(T ) nir (nRT ) +Dirni#+Qgi (2.53)Sauersto�transport:@ (("� �w)nO2)@ t = r "kg(�w)g�g(T ) nO2r (nRT ) +DO2rnO2#�3; 5 � krcPyritcO2 +QO2 (2.54)Wasserdampftransport:QPC = @ (("� �w)nv)@ t �r�"kg(�w)g�g(T ) nvr (nRT ) +DTvrT +Dhmvrhm#�Qv(2.55)Pyritvorrat:d�Pyritdt = �kr�PyritcO2 (2.56)
23



3 Numerische Behandlung des ProblemsZur L�osung von Di�erentialgleichungen gibt es prinzipiell zwei M�oglichkeiten:Analytische L�osung: Es wird unter bestimmten Annahmen ein geschlossener mathemati-scher Ausdruck gesucht, der eine L�osung der Di�erentialgleichung(en) darstellt.Numerische L�osung: Mit Hilfe von Computern wird eine hinreichend genaue N�aherungan die L�osung f�ur bestimmte Raum- und Zeitpunkte berechnet.Da analytische L�osungen nur f�ur wenige, einfache F�alle gefunden werden k�onnen, m�ussenDi�erentialgleichungen in der Regel numerisch gel�ost werden.3.1 R�aumliche DisktretisierungZur numerischen L�osung partieller Di�erentialgleichungen wird das betrachtete Gebietzun�achst in diskrete Intervalle zerlegt. Diese k�onnen entweder alle gleich gro� sein odereine an das Problem angepa�te variable Gr�o�e haben. Dies bezeichnet man als "Diskre-tisierung\. Eine sehr feine Diskretisierung verbessert die Genauigkeit der L�osung, erh�ohtjedoch die Rechenzeit.3.1.1 "Finite Di�erenzen\-VerfahrenBeim "Finite Di�erenzen\-Verfahren werden die r�aumlichen Ableitungen, die in partiellenDi�erentialgleichungen vorkommen, an den Diskretisierungspunkten durch Di�erenzen-gleichungen ersetzt. Dabei werden aus Genauigkeitsgr�unden h�au�g zentrale Di�erenzen-quotienten verwendet:@ u(zi)@ z � u(zi+1)� u(zi�1)2�zi (3.1)@2 u(zi)@ z2 � u(zi+1)� 2u(zi) + u(zi�1)�z2i (3.2)u(z) ist ein Platzhalter f�ur eine beliebige Variable in einer Di�erentialgleichung.Setzt man diese Ausdr�ucke in die Di�erentialgleichung ein, erh�alt man statt einerpartiellen Di�erentialgleichung ein System gew�ohnlicher Di�erentialgleichungen in der Zeitmit je einer Gleichung pro Diskretisierungspunkt.24



3.1 R�aumliche Disktretisierung3.1.2 "Finite Volumina\-VerfahrenBeim "Finite Volumina\-Verfahren wird das gesamte Simulationsgebiet in einzelne Teil-volumina unterteilt. Im eindimensionalen Fall k�onnen dies z.B. Quader mit beliebigerGrund�ache A sein.Die Di�erentialgleichungen werden �uber die Teilvolumina Vi integriert. F�ur die Ri-chardsgleichung ergibt sich beispielsweise:ZZViZ @ �w@ t dV = ZZViZ ��r � ~Jw +Qw� dV (3.3)Die linke Seite der Gleichung l�a�t sich umschreiben, auf die rechte Seite kann der Gau�'scheSatz angewendet werden. Man erh�alt:Vi @ ��wi@ t = � IFi ~Jw � ~n dF + Vi �Qwi (3.4)mit ��wi : mittlerer volumetrischer Wassergehalt im Volumen Vi [{]Fi: Begrenzungs�ache des Volumens Vi [L2]dF : Fl�achenelement [L2]~n: Normalenvektor auf das Fl�achenelement dF [{]�Qwi : mittlerer Quell-/Senkenterm im Volumen Vi [t�1]Bei einem eindimensionalen System sind die Fl�usse senkrecht zu den Rand�achen. F�urein Element mit dem Volumen Vi = A�zi ergibt sich:A�zi @ ��wi@ t = A [Jw]zi��zi2 �A [Jw]zi+�zi2 +A�zi �Qwi (3.5)A: Grund�ache der Volumen-Elemente [m2][Jw]zi��zi2 : Flu�dichten am Rand des Volumen-Elements [m=s]zi: Mittelpunkt des Volumen-Elements Vi [m2]�zi: H�ohe des Volumen-Elements Vi [m]oder nach Division durch das Volumen:@ ��wi@ t = 1�zi �[Jw]zi��zi2 � [Jw]zi+�zi2 �+ �Qwi (3.6)Die Fl�usse �uber den Rand des Volumen-Elementes m�ussen dann noch geeignet formu-liert werden (Abschnitt 3.1.3).Die Methode der "Finiten Volumina\ hat folgende Vorteile:� Sie erm�oglicht eine auch mathematisch saubere Massenbilanz.� Sie ist bei linearen Systemen bzw. bei explizit berechneten nichtlinearen Systemenmassenbilanzerhaltend.� Bei zwei- bzw. dreidimensionalen Modellierungen erm�oglicht sie eine einfache Reali-sierung einer lokal feineren Diskretisierung.Im eindimensionalen Fall unterscheidet sie sich im wesentlichen jedoch nur dadurchvom "Finite Di�erenzen\-Verfahren, da� die erhaltenen L�osungswerte nicht als die Werteder Funktion an einem bestimmten Punkt, sondern als Mittelwerte �uber ein Intervallinterpretiert werden. 25



3 Numerische Behandlung des Problems3.1.3 Formulierung der Fl�usse an den R�andern der VoluminaF�ur das "Finite Volumina\-Verfahren ist eine N�aherung f�ur die Fl�usse �uber die R�anderder Teilvolumina notwendig. Dies erfolgt durch einen Di�erenzenquotienten des Potentials(bzw. der Temperatur, der Gasdichte...) kombiniert mit einer N�aherung der Leitf�ahigkeit(bzw. der Luftpermeabilit�at, des relativen Di�usionskoe�zienten...) an der Volumengren-ze: [Jw]zi��zi2 = [Kw]zi��zi2 � �Hi � �Hi�1zi � zi�1 (3.7)Zur Berechnung der Leitf�ahigkeit an der Volumengrenze gibt es verschiedene Verfah-ren. Entweder berechnet man einen Mittelwert von Kw(��wi) und Kw(��wi�1), wobei dasarithmetische, geometrische oder harmonische Mittel verwendet werden kann, oder manmittelt den Wassergehalt in den beiden Volumina und berechnet daraus die Leitf�ahigkeit.de Marsily (1986) zeigt, das sich bei ges�attigten Bedingungen ein verallgemeinertesharmonisches Mittel f�ur die Leitf�ahigkeiten als korrekte N�aherung herleiten l�a�t:zi � zi�1[Kwsat ]zi��zi2 = �zi�1=2Kwsati�1 + �zi=2Kwsati (3.8)Dagegen erzielte Zurm�uhl (1994), der sich ausgiebig mit diesem Problem beim "Fini-te Di�erenzen\-Verfahren besch�aftigte, die besten Ergebnisse durch die Berechnung derLeitf�ahigkeit aus dem mittleren Wassergehalt:[Kw]zi��zi2 = Kw  �zi�1��wi�1 +�zi��wi2(zi � zi�1) ! (3.9)Bei In�ltration in trockenen Sandb�oden f�uhrte das arithmetische Mittel zu einer Auf-weitung der Front gegen�uber der "richtigen \ L�osung und einer �Ubersch�atzung der In-�ltrationsrate, das geometrische Mittel hingegen zu starker Versteilung der Front undUntersch�atzung der In�ltrationsrate.An Horizontgrenzen ist die Berechnung der Leitf�ahigkeit aus dem mittleren Wasserge-halt nicht m�oglich, wenn die Horizonte unterschiedliche Leitf�ahigkeitsfunktionen aufwei-sen. Zurm�uhl emp�ehlt deshalb an Horizontgrenzen die Verwendung des geometrischenMittels, falls der Parameter n des van Genuchten-Modells kleiner als zwei ist, und desarithmetischen Mittels, falls n � 2.Inmusic wird das von Zurm�uhl empfohlene Verfahren zur Absch�atzung von unges�attig-ter Leitf�ahigkeit, Luftpermeabilit�at, relativem Di�usionskoe�zienten und e�ektiver W�ar-meleitf�ahigkeit verwendet.3.2 ZeitdiskretisierungNach der r�aumlichen Diskretisierung kann auf das resultierende Gleichungssystem einesder Verfahren zur L�osung gew�ohnlicher Di�erentialgleichungen angewendet werden. Imeinfachsten Fall wird hierzu auch die zeitliche Ableitung durch einen Di�erenzenquotientenersetzt.26



3.3 Behandlung der nichtlinearen GleichungenBei der Richardsgleichung ergibt sich:��wi(tj +�t)� ��wi(tj)�t =(1� �) � 1�zi �[Jw(tj)]zi��zi2 � [Jw(tj)]zi+�zi2 �+ �Qwi(tj)�+ (3.10)+ � � 1�zi �[Jw(tj +�t)]zi��zi2 � [Jw(tj +�t)]zi+�zi2 �+ �Qwi(tj +�t)�Je nachdem, wie � gew�ahlt wird, unterscheidet man drei Verfahren:Explizites Euler-Verfahren: Es gehen nur die Werte zum alten Zeitpunkt ein (� = 0).Implizites Euler-Verfahren: Es gehen nur die Werte zum neuen Zeitpunkt ein (� = 1).Crank-Nicholson-Verfahren: Es gehen Werte vom alten und vom neuen Zeitpunkt zugleichen Teilen ein (� = 0:5).Das explizite Verfahren hat den Nachteil, nur dann stabil zu sein, wenn �t und �ziklein genug gew�ahlt sind. Au�erdem l�asst sich damit kein ges�attigter Wassertransportberechnen. Das Crank-Nicholson-Verfahren ist zwar genauer (Konvergenzordnung 2 imGegensatz zur Konvergenzordung 1 bei den Eulerverfahren), neigt aber zu Oszillationen.Ich werde das implizite Euler-Verfahren verwenden, da nur dieses bedingungslos stabil ist.3.3 Behandlung der nichtlinearen GleichungenDurch Einsetzen des impliziten Euler-Verfahrens erh�alt man im Falle der Richardsglei-chung f�ur jeden Zeitschritt ein nichtlineares Gleichungssystem, das gel�ost werden mu�.Die Nichtlinearit�at ergibt sich aus der Wasserspannungskurve und der Abh�angigkeit derunges�attigten Leitf�ahigkeit vom Matrixpotential. Besondere Beachtung mu� dabei der� � hm-Beziehung gewidmet werden. F�uhrt man hier eine einfache Linearisierung durch:��w(t+�t)� ��w(t)�t = ��w(t) + d �d hm (hm(t+�t)� hm(t))� ��w(t)�t (3.11)so f�uhrt dies zu Massenbilanzproblemen.Hornung und Messing (1984) sowie Celia et al. (1990) schlagen zur Behebung der Bi-lanzprobleme ein Verfahren vor, das auf dem sogenannten "Newton-Verfahren\ zur itera-tiven L�osung nichtlinearer Gleichungen beruht. Schreibt man das nichtlineare Gleichungs-system als:ui(xj) = 0 j = 1; 2; 3 : : : n (3.12)ergibt sich eine verbesserte N�aherung von einer Startn�aherung x�j ausgehend, nach derVorschrift:ui(x�) + nXj=1 @ ui(x�)@ xj � (x�+1j � x�j ) = 0 (3.13)27



3 Numerische Behandlung des ProblemsEs mu� also f�ur jede Iteration ein lineares Gleichungssystem gel�ost werden:0BB@ @ u1(x�)@ x1 : : : @ u1(x�)@ xn... . . . ...@ un(x�)@ x1 : : : @ un(x�)@ xn 1CCA �0BB@ (x�+11 � x�1)...(x�+1n � x�n) 1CCA = �0B@ u1(x�)...un(x�) 1CA (3.14)Das Newton-Verfahren eignet sich nicht nur zur Vermeidung von Massenbilanzproble-men bei der Richardsgleichung, sondern auch zur Behandlung der ebenfalls nichtlinearenGastransportgleichung sowie des gekoppelten Gleichungssystems.3.4 Randbedingungen3.4.1 AllgemeinesZur vollst�andigen L�osung von partiellen Di�erentialgleichungen sind Anfangs- und Rand-bedingungen notwendig.Es k�onnen 5 Arten von Randbedingungen unterschieden werden:Dirichlet-Randbedingung: Es ist der Wert der Funktion auf dem Rand gegeben (z.B. dasMatrixpotential).Neumann-Randbedingung: Der Gradient der Funktion ist gegeben.Cauchy-Randbedingung: Kombination von Dirichlet- und Neumann-Randbedingung.Flu�-Randbedingung: Die Flu�dichte senkrecht zum Rand ist gegeben. (Da beim Was-seru� ~Jw = �Kw(�w)rH ist die Flu�-Randbedingung nicht gleich der Neumann-Randbedingung.)Lysimeter-Randbedingung (auch Ungleichungs- oder Signorini-Randbedinung): Je nachdem Werten von Matrixpotential und Wassergehalt im untersten Volumenelementwird die Randbedingung gewechselt (siehe Anhang A).In music werden je nach Art des Randes und des Transportprozesses verschiedene, zumTeil w�ahlbare Randbedingungen gesetzt.3.4.2 AnfangsbedingungenAnfangsbedingungen de�nieren den zeitlichen Rand des Problems. Dazu mu� f�ur denStartzeitpunkt an jedem Raumpunkt der Wert der zu berechnenden Variablen angegebenwerden, bei diesem Modell sind dies Matrixpotential, Temperatur, Gasdruck und Molen-br�uche der Gase.3.4.3 Oberer RandAm oberen Rand einer Labors�aule oder eines Bodens sind die meteorologischen Parameterbestimmend. Bei music kann f�ur Wasser-, W�arme- und Gastransport am oberen Rand eineDirichlet-Randbedingung gesetzt werden. F�ur den Wassertransport wurde au�erdem eineFlu�randbedinung vorgesehen, so da� wahlweise auch Niederschlagsintensit�aten angegebenwerden k�onnen.28



3.4 Randbedingungen

Abbildung 3.1: Aufbau des unteren Randes der Bochumer Versuchss�aulen (Schulz 1995).3.4.4 Unterer RandDer untere Rand ist bei der Modellierung von bodenphysikalischen Prozessen meist proble-matisch, da die realen Verh�altnisse oft nicht mathematisch wiedergegeben werden k�onnen.Der Aufbau der Bochumer Versuchss�aulen ist in Abbildung 3.1 dargestellt. Zuerst wur-de eine Schicht grober Kies eingebracht, dann feinerer Kies, Grobsand und dar�uber daseigentliche Bef�ullungsmaterial. Unten ist ein Wasserabu� eingebaut, der mit einem was-sergef�ullten U-Rohr gasdicht verschlossen ist.Diese Verh�altnisse k�onnen am ehesten mit einer Lysimeter-Randbedingung f�ur denWassertransport, einer Nullu�bedingung f�ur den Gastransport und einer Dirichlet-Rand-bedingung f�ur den W�armetransport wiedergegeben werden.Zu Testzwecken und damit ein Einsatz des Modells auch bei anderen Problemenm�oglich ist, wurden f�ur den Wassertransport wahlweise auch eine Flu�- oder eine Dirichlet-Randbedingung und f�ur den Gastransport eine Dirichlet-Randbedingung vorgesehen.3.4.5 Rand�usseBei Dirichlet-Randbedingungen ist eine N�aherung f�ur die Fl�usse �uber den oberen oderunteren Rand notwendig. In music wird folgende Gleichung verwendet:JwoR = Kw(�0) � �H0 �HoR�z0=2 : (3.15)JwoR : Wasseru�dichte am oberen Rand [m=s]Kw(�0): Leitf�ahigkeit im ersten Volumenelement [m=s]�H0: Gesamtpotential im ersten Volumenelement [m]HoR: Gegebenes Potential am oberen Rand [m]�z0: Hoehe des ersten Volumenelementes [m]Analog wird am unteren Rand und bei Gas- und W�arme�ussen verfahren. Die einzigeAusnahme bildet der Wasserdampftransport. 29



3 Numerische Behandlung des Problems3.4.6 Randbedingungen f�ur WasserdampfWie in Abschnitt 2.5.4 schon ausf�uhrlich erl�autert, gibt es zwischen dem Transport vonWasserdampf und anderen Gasen prinzipielle Unterschiede. Das betri�t auch die Rand-bedingungen. Ist die Wassers�attigung in den Volumenelemente am Rand hoch, so werdenkaum Gase transportiert. Es k�onnen aber trotzdem erhebliche Mengen Wasser verdunsten.Ich n�ahere den di�usiven Wasserdampftransport �uber den Rand deshalb mit der FormelJvDoR = "Datm �nv0 � noRdl (3.16)an. Dabei ist dl ein Fittingparameter, der von der Dicke der laminaren Grenzschicht zurAtmosph�are abh�angt. Der konvektive Wasserdamp�u� wird wie bei den anderen Gasenformuliert.3.5 L�osung der linearen GleichungssystemeDie L�osung der linearen Gleichungssysteme ben�otigt bei der numerischen L�osung partiellerDi�erentialgleichungen mit Abstand die meiste Rechenzeit. Deshalb wurde eine Reihe vonVerfahren entwickelt, die die spezielle Struktur der Koe�zientenmatrizen ausnutzen, umden Verbrauch an Rechenzeit und Speicherplatz zu minimieren. Grunds�atzlich kann mandabei zwischen iterativen und direkten L�osern unterscheiden.Ich habe zwei direkte und zwei iterative L�osungsverfahren ausprobiert. Das Thomas-Verfahren, eine LU-Zerlegung f�ur Bandmatrizen beliebiger Bandbreite, das Gau�-Seidel-Verfahren und das Bikonjugierte-Gradienten-Verfahren. W�ahrend iterative L�oser bei gros-sen zwei- und dreidimensionalen Problemen deutlich schneller sind, zeigten sich die di-rekten Verfahren im eindimensionalen Fall klar �uberlegen. Dies liegt wohl daran, da� dieMatrizen hier eine sehr geringe Bandbreite haben.Das Modell verwendet deshalb das Thomas-Verfahren zur L�osung tridiagonaler Glei-chungssysteme. Eine ausf�uhrliche Beschreibung �ndet sich bei Huwe (1992). Zur L�osungder Bandmatrizen, die bei der Berechnung des Gastransportes und des gekoppelten Gas-Wassertransportes auftreten, wird eine Variante der LU-Zerlegung benutzt, die in "Nume-rical Recipes in C\ (Press et al. 1992) beschrieben ist.Beide Algorithmen wurden leicht abgewandelt, um die Vorteile, die C++ als Program-miersprache bietet, nutzen zu k�onnen. So ist es jetzt m�oglich, den Gleichungsl�oser und dieArt, in der die Matrix abgespeichert wird, nachtr�aglich zu wechseln, ohne am Programm-code gr�ossere �Anderungen vornehmen zu m�ussen.3.6 Proze�kopplungenDie vielf�altigen Wechselwirkungen zwischen einzelnen Transportprozessen im Boden f�uh-ren zu einem gekoppelten Gleichungssystem, wie in Abschnitt 2.6 dargelegt. Zur numeri-schen Ber�ucksichtigung solcher Kopplung gibt es mehrere M�oglichkeiten. In music kom-men drei verschiedene Verfahren zum Einsatz.3.6.1 Explizite LinearisierungBei sehr schwachen Abh�angigkeiten kann es ausreichend sein, die Ver�anderung erst imn�achsten Zeitschritt zu ber�ucksichtigen. �Ublich ist dies vor allem bei der Berechnung von30



3.6 Proze�kopplungenTransportparametern, z.B. der unges�attigten Leitf�ahigkeit. Diese wird dann jeweils ausdem Matrixpotential und der Temperatur des aktuellen Zeitpunkts berechnet, obwohlsie bei einem voll impliziten Verfahren eigentlich aus den Werten zum neuen Zeitpunktermittelt werden m�usste.Explizite Linearisierung wird bei music bei der Berechnung der unges�attigten Leitf�a-higkeit, der volumetrischen W�armekapazit�at, der W�armeleitf�ahigkeit, der Luftpermeabi-lit�at und der Gasdi�usionskoe�zienten verwendet.3.6.2 Iterative L�osungSind die Abh�angigkeiten st�arker, kann die Ver�anderung im Zeitschritt nicht ignoriert wer-den. Eine M�oglichkeit besteht dann darin, die Gleichungen f�ur jeden Transportproze�nacheinander zu l�osen. Es wird so lange iteriert, bis die Ver�anderung zwischen zwei Itera-tionen unter einen gegebenen Schwelle liegt.Um Konvergenz zu gew�ahrleisten, darf nicht der zuletzt errechnete Wert eingesetztwerden, vielmehr mu� ein Relaxationsparameter eingef�uhrt werden. So berechnet sich derin die Gastransportgleichung einzusetzende Wassergehalt �w(t+�t) nach:�jw = �j�1w +  � ��j�w � �j�1w � (3.17)�jw: Wassergehalt in der j-ten Iteration des Gastransportes [{]: Relaxationsparameter (1 �  > 0)�j�1w : Wassergehalt in der (j-1)-ten Iteration des Gastransportes [{]�j�w : Wassergehalt aus der L�osung der Wassertransportgleichung in der j-tenIteration [{]Die Wahl von  ist f�ur die Konvergenzgeschwindigkeit von entscheidender Bedeutung.W�ahlt man  zu gro�, divergiert das Verfahren, w�ahlt man  zu klein, konvergiert es nursehr langsam.Der entscheidende Vorteil des iterativen Verfahrens liegt in seiner Einfachheit und derM�oglichkeit, jedes Teilmodell einzeln testen zu k�onnen. So kann z.B. das Ergebnis desWassertransportmodells mit analytischen L�osungen und bestehenden Modellen verglichenwerden. Eine �Uberpr�ufung des gekoppelten Systems ist meist nur durch Massenbilanzenund Plausibilit�at m�oglich. Bei starken Wechselwirkungen kann es jedoch sehr lange dauern,bis das Verfahren konvergiert. Au�erdem kann es zu Konvergenzfehlern kommen, d.h. eineL�osung wird akzeptiert, obwohl sie ein Artefakt ist.3.6.3 Direkte L�osungLiegt ein sehr enger Zusammenhang vor, gibt es aus Geschwindigkeitsgr�unden meist nurdie M�oglichkeit, das gekoppelte Gleichungssystem auf einmal zu l�osen. Bei nichtlinearenGleichungen ist dazu gegebenenfalls der Einsatz des Newtonverfahrens n�otig. Die direkteL�osung des gekoppelten Systems geht zum Teil erheblich schneller, allerdings ist sie auchkomplizierter zu programmieren und schwerer zu �uberpr�ufen.In music wird deshalb zur Realisierung der Kopplung zwischen Wasser- und Gas-transport einschliesslich Phasenwechsel sowohl das iterative Verfahren als auch die direk-te L�osung eingesetzt. Die Ergebnisse k�onnen dann miteinander verglichen werden. DerW�armetransport wird rein iterativ angekoppelt. 31



4 Programmtechnische UmsetzungIn diesem Kapitel sollen die wesentlichen �Uberlegungen dokumentiert werden, die bei derUmsetzung des Modells in ein Computerprogramm ber�ucksichtigt wurden. Au�erdem sollein �Uberblick �uber den Aufbau des Programmes und seine Besonderheiten gegeben werden.4.1 Vor�uberlegungen4.1.1 Programmiersprache und BetriebssystemBisher war es �ublich, numerische Berechnungen in FORTRAN 77 zu programmieren. DieseSprache hat insbesondere den Vorteil einer hohen Ausf�uhrungsgeschwindigkeit und derVerf�ugbarkeit gr�undlich getesteter und optimierter numerischer Programmbibliotheken.Ihr entscheidender Nachteil ist jedoch der eher kryptisch zu lesende Sourcecode und dasFehlen einer dynamischen Speicherverwaltung. Bei den hohen Speicheranforderungen zurBearbeitung bodenphysikalischer Probleme ist jedoch besonders letzteres unverzichtbar.FORTRAN 90, die Weiterentwicklung von FORTRAN 77, hat bei weitem noch nicht dengleichen Verbreitungsgrad erreicht.Als Alternative bietet sich das wesentlich j�ungere C++ an. Dieses verbindet die eben-falls hohe Geschwindigkeit der Programmiersprache C mit einer erleichterten dynamischenSpeicherverwaltung und der M�oglichkeit objektorientierter Programmierung, die geradeder Modellentwicklung besonders angemessen scheint. Es lassen sich damit strukturiertereund besser nachvollziehbare Programme schreiben.Bei der objektorientierten Programmierung werden Daten und die zu ihrer Verarbei-tung notwendigen Funktionen zu Klassen zusammengefa�t. Die Art und der Aufbau derKlassen ist von besonderer Bedeutung, da ihre prinzipielle Struktur sp�ater nicht mehrso leicht zu �andern ist, die �Ubersichtlichkeit und Erweiterbarkeit des Programms jedochentscheidend beeinu�t. Bei der Entwicklung einer Klassenhierarchie sollte deshalb sowohldie Struktur des Problems, als auch Anforderungen und geplante Erweiterungen ber�uck-sichtigt werden.Das Betriebssystem UNIX ist f�ur alle moderneren Prozessoren verf�ugbar. In Verbin-dung mit dem gnu-C-Compiler und dem Programm gnuplot zur Visualisierung der Ergeb-nisse, die f�ur eine Vielzahl von Plattformen verf�ugbar sind, ist eine leichte Portierbarkeitdes Programmcodes gew�ahrleistet. Es sollte jedoch keine gr�o�eren Probleme bereiten, mu-sic auch auf andere Betriebssysteme (z.B. MS-DOS) zu �ubertragen.4.1.2 Anforderungen an ein ComputermodellEin Simulationsmodell soll vielf�altigen W�unschen gerecht werden, die sich zum Teil wider-sprechen.32



4.2 ProgrammaufbauDas Programm soll - angesichts der begrenzten Leistungsf�ahigkeit jedes Computersund der sich daraus ergebenden langen Programmlaufzeiten - m�oglichst schnell rechnen.Es soll leicht zu bedienen sein, was insbesondere die Erfassung der Eingabedaten unddie Datenausgabe betri�t. Der Sourcecode soll leicht nachvollziehbar sein, um sp�atere�Anderungen und Erweiterungen zu erm�oglichen. Die Ergebnisse, die das Programm liefert,sollen �uberpr�ufbar sein. Dies setzt eine m�oglichst gute Bilanzierung voraus. Au�erdem istes beim Umfang heutiger Modelle - der erst durch entsprechende Weiterentwicklungen derComputertechnik m�oglich gewordenen ist - auch sinnvoll, Vorkehrungen zu tre�en, diedie gleichzeitige Arbeit mehrerer Modellentwickler an einem Modell gestatten. Schlie�lichsoll das Programm ohne gr�o�ere �Anderungen auf m�oglichst vielen Rechnerarchitekturenarbeiten.Diese Anforderungen k�onnen nat�urlich nicht alle vollst�andig erf�ullt werden, da z.B.eine einfache Bedienbarkeit und aufwendige Bilanzierung naturgem�a� auf Kosten der Re-chengeschwindigkeit geht.4.1.3 Struktur des zu modellierenden Problemsmusic soll nicht nur f�ur die Bochumer Versuchss�aulen, sondern auch f�ur "reale\-B�odenanwendbar sein. F�ur die Entwicklung der Klassenstruktur ist es sinnvoll auch den makro-skopischen Aufbau eines Bodens zu untersuchen.Die kleinste, nicht mehr weiter unterteilbare Bodeneinheit ist das Pedon. Das Pedon istein St�uck Boden, das ein einheitliches Bodenpro�l aufweist. Dieses l�a�t sich in Horizonteunterteilen. Ein Horizont wird in der Bodenkunde in der Regel durch das Wirken gleicherpedogenetischer Prozesse charakterisiert. In dieser Arbeit soll darunter jedoch ein Ab-schnitt des Bodenpro�ls mit gleichen Eigenschaften (z.B. Transportfunktionen, chemischeParameter o.�a.) verstanden werden. Diese Eigenschaften werden in den zu simulierendenZeitr�aumen in der Regel als statisch betrachet.Benachbarte Peda gleicher Bodenform bilden das Polypedon. Mehrere Polypeda lassensich wiederum zur Pedochore zusammenfassen.Das Pedon wird vor allem durch das Wetter sowie seine unmittelbaren Nachbarpedabeeinu�t und entwickelt sich in der Zeit. Dies betri�t besonders die zeitlich hochdyna-mischen physikalischen Gr�o�en Temperatur, Wasserspannung, Gaszusammensetzung undGasdruck sowie die Transportprozesse, die deren Ver�anderungen hervorrufen.4.2 ProgrammaufbauDie Funktion main, die bei jedem C++-Programm als erstes aufgerufen wird, verarbeitetnur die Kommandozeilenparameter und legt dann ein Objekt der KlasseManagerClass an.Das Manager-Objekt �ubernimmt die Bildschirmausgabe und �uberpr�uft, ob im n�achstenZeitschritt Randbedingungen ge�andert werden m�ussen oder ob die Simulationszeit abge-laufen ist. Es enth�alt das Pedon als Tochterobjekt.Die zentrale Einheit der Modellierung bildet die Klasse PedonClass. Diese ist die Abbil-dung einer vollst�andigen, in sich abgeschlossenen Bodeneinheit. Dies soll insbesondere einesp�atere Vernetzung mehrerer Peda �uber Quell-/Senkenterme zu einem Polypedon oder gareiner Pedochore erm�oglichen.Kein Teil des Pedon ist die Zeit, da diese nur einmal existieren kann und �uberall gleichsein mu�. Die Zeit ist deshalb ein globales Objekt vom Typ TimeClass. Aus dem gleichen33



4 Programmtechnische Umsetzung

Abbildung 4.1: Beispiel eines Pedons (Stagnogley). (Schachtschabel et al. 1992)Grund sind auch physikalische und chemische Naturkonstanten in einem globalen Objektder Klasse PhysicalChemistryClass zusammengefasst.4.2.1 Aufbau des PedonsDie PedonClass ist die wichtigste Klasse von music . Sie enth�alt die Funktionen zur Be-rechnung aller Transportprozesse, die zur Zeit in music implementiert sind, also Wasser-transport, Gastransport, W�armetransport und Phasenwechsel. Dazu geh�oren die L�osungder Di�erenzialgleichungen, die Berechnung der Fl�usse und der Transportparameter anden Horizontgrenzen.Zur Verwaltung der Randbedingungen enth�alt jedes Pedon ein Objekt vom Typ Wea-therClass. Die Transportparameterfunktionen und die Werte der Variablen (Temperatur,Matrixpotential...) sind in einem oder mehreren HorizonClass-Objekten gespeichert. DieL�osung der linearen Gleichungssysteme �ubernehmen spezielle Equation-Objekte, die voneiner gemeinsamen Klasse (SolverBaseClass) abgeleitet sind und dadurch ein gemeinsa-mes Interface haben. Dies erm�oglicht den Austausch des Gleichungsl�osers oder der Artund Weise in der die Koe�zientenmatrix berechnet wird, ohne am eigentlichen Code vonPedonClass etwas zu �andern. Auch zur Berechnung der Massenbilanzen gibt es spezielleObjekte (GasBilClass, WaterBilClass, HeatBilClass).4.2.2 Aufbau eines HorizonsJedes Horizon-Objekt enth�alt die Daten und Funktionen, die in einem ganzen Horizontkonstant sind, also Porosit�at, ges�attigte Leitf�ahigkeit, Trockenraumdichte sowie Objek-te zur Berechnung von unges�attigter Leitf�ahigkeit und pF-WG-Beziehung (SWParClass),34



4.2 Programmaufbau
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Abbildung 4.4: Schematische Darstellung der Objektstruktur von HorizonClass. SGPar:SoilGasParameter, SHPar: SoilHeatParameter, SWPar: SoilWaterParame-ter.4.2.3 Klassenstruktur des GridpointsDer Gridpoint ist ein Objekt der Klasse GridpointClass. Diese entsteht aus einer komple-xen Ableitungsstruktur, die es erleichtern soll, da� mehrere Programmierer gleichzeitig andem Programm arbeiten k�onnen. Die an einem Diskretisierungspunkt notwendigen Datenund die notwendigen Einlese- und Ausgabefunktionen sind je nach Transportproze� inverschiedenen Klassen zusammengefa�t, f�ur die dann jeweils ein Programmierer verant-wortlich sein kann.Die zu speichernden Daten sind in WaterDataClass (Matrixpotential, vol. Wasserge-halt...), HeatDataClass (Temperatur...) und GasDataClass (Druck, Molendichten...) ent-halten, von denen sich GridpointVarDataClass ableitet. In der davon abgeleiteten Grid-pointDataClass kommen noch Daten zur Gittergeometrie (H�ohe eines Teilvolumens, Di-stanz zur Mitte des n�achsten...) hinzu, die mit Daten f�ur die pseudo-verkettete Liste desTLArrays in GridpointNodeClass zur GridpointDataNodeClass kombiniert werden. Vondieser Klasse leiten sich virtuell die Funktionsklassen ab (WaterFuncClass, HeatFunc-Class, GasFuncClass), die die Ein- und Ausgabe der Daten �ubernehmen und schlie�lichzur GridpointClass vereinigt werden.4.3 Umsetzungsdetails4.3.1 ParameterfunktionenWie schon in Abschnitt 4.2.2 erw�ahnt, sind die Parameterfunktionen eigene Objekte. Daserleichtert ihre Austauschbarkeit. Aus Geschwindigkeitsgr�unden erfolgt die Berechnungw�ahrend des Programmlaufs nicht direkt, sondern durch lineare Interpolation zwischenWerten, die in Tabellen gespeichert sind. Die Tabellen k�onnen aus Dateien eingelesenwerden, zum Teil aber auch bei Programmstart aus Funktionen ermittelt werden. F�urdie W�armeleitf�ahigkeit �ndet das in Abschnitt 2.2.3 beschriebene Verfahren nach de36



4.3 Umsetzungsdetails
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AbleitungAbbildung 4.5: Darstellung der Ableitung von GridpointClass.Vries Anwendung. Wasserspannungskurve und unges�attigte Leitf�ahigkeit k�onnen aus vanGenuchten-Parametern berechnet werden. Dabei werden die St�utzstellen durch eine adap-tives Verfahren optimal gew�ahlt (Anhang B).
4.3.2 ZeitschrittsteuerungUm trotz hoher Genauigkeit Rechenzeit zu sparen, ist in music eine automatische Zeit-schrittsteuerung eingebaut. Sie ist Teil von Pedon. Maximale und minimale Zeitschritt-weite sind frei w�ahlbar. Die Zeitschrittsteuerung orientiert sich bisher ausschlie�lich amWassertransport. Bei einer zu gro�en Ver�anderung des Wassergehalts oder einem �Uber-schreiten des maximalen Massenbilanzde�zits (beide Grenzwerte sind einlesbar) wird dieZeitschrittweite reduziert. Das gleiche passiert, wenn die internen Iterationen nicht kon-vergieren (Newtonverfahren, iterative Kopplung). Mu� eine Zeitschrittweite, die im letztenZeitschritt erh�oht wurde, sofort wieder gesenkt werden, wartet das Programm einige Zeit-schritte (zur Zeit 10) bevor es einen erneuten Versuch zur Erh�ohung der Schrittweitemacht. 37



4 Programmtechnische Umsetzung4.3.3 Ein- und AusgabeDie Eingabe der Parameter erfolgt in music durch Daten�les. Beim Einlesen werden spe-zielle Comment-Klassen verwendet, die es erm�oglichen, an jeder Stelle in der Eingabedateibeliebige Kommentarzeilen einzugeben. Dies erleichtert die Lesbarkeit der Dateien erheb-lich. Kommentarzeilen mu� ein % vorangestellt werden. In Anhang C ist ein �Uberblick�uber die verschiedenen Steuerdateien sowie ein Beispieldatensatz enthalten.Die Dateiausgabe ist exibel steuerbar. Zur r�aumlichen Analyse der Ergebnisse k�onnenPro�le ausgegeben werden, bei denen auch ein Tiefenintervall angegeben werden kann, umdie Datenmenge zu reduzieren. Um einen besseren �Uberblick �uber die zeitliche Entwick-lung zu bekommen, k�onnen die Daten in bestimmten Tiefen in w�ahlbaren Zeitabst�andenin jeweils eigene Dateien geschrieben werden, ebenso wie die aktuellen und kumulativenFl�usse �uber die R�ander. Die Ausgabe kann sowohl in bestimmten Zeitintervallen als auchzu vorgegebenen Zeiten erfolgen. Bei der Ausgabe bestimmter Tiefen ist auch noch eineAusgabe zu jedem Zeitschritt m�oglich, um Oszillationen kontrollieren zu k�onnen.Am Bildschirm werden w�ahrend des Laufs von music die aktuelle Zeit, der Zeitschritt,die Anzahl der abgearbeiteten Zeitschritte und relative Massenbilanzen f�ur den letztenZeitschritt und seit Beginn der Simulation angezeigt.Bei Programmende erzeugt music automatisch ein Restart�le, dessen Format mit demder Datei f�ur die Anfangsbedingungen �ubereinstimmt, so da� eine Fortsetzung der Berech-nung an diesem Punkt m�oglich ist.Wichtige Steuerungsbefehle k�onnen auch �uber Kommandozeilenparameter eingegebenwerden. Dies betri�t die Art der zu simulierenden Prozesse und der auszugebenden Da-ten. Au�erdem k�onnen die Namen der Hauptausgabe- und Haupteingabedatei ge�andertund die Bildschirmausgabe kann zur Batchverarbeitung abgeschaltet werden. Zum Debug-ging lassen sich auch Meldungen �uber Konvergenz der Iterationsverfahren und Anzahl derIterationsschritte zuschalten. music -h zeigt eine Beschreibung der verf�ugbaren Komman-dozeilenparameter.4.3.4 RandbedingungenEin abrupter Wechsel von Temperatur, Luftdruck oder Gaszusammensetzung ist in derNatur nicht zu erwarten. Deshalb wird bei diesen Variablen zwischen den angegebenenWerten linear interpoliert. Bei den Wasser�ussen oder dem Matrixpotential ist dies nichtder Fall.
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5 �Uberpr�ufung des ModellsJe komplizierter ein Computermodell ist, um so wahrscheinlicher ist es, da� Ergebnis-se falsch sind oder numerische Artefakte produziert werden. Die Aussagef�ahigkeit einesModells h�angt also ganz entscheidend davon ab, wie gr�undlich es getestet wurde.Zum Testen eines Computermodells gibt es verschiedene M�oglichkeiten.� Berechnung von Massenbilanzen.� Pr�ufung der Ergebnisse auf Plausibilit�at.� Vergleich mit den Berechnungen anderer Modelle.� Vergleich von Berechnungen mit analytischen L�osungen.5.1 MassenbilanzenDie Berechnung von Massenbilanzen hat bei der Entwicklung eines Computermodells zweiFunktionen. Massenbilanzen sind ein entscheidender Indikator f�ur Programmierfehler undsie erm�oglichen eine Qualit�atskontrolle von Ergebnissen, zu deren Errechnung die L�osungnichtlinearer Gleichungssysteme notwendig sind. Bei dieser entstehen zwangsl�au�g mehroder weniger gro�e Massenbilanzde�zite. Durch Verwendung des Newton-Verfahrens wer-den diese zwar verringert, aber nicht vollst�andig beseitigt. Auch zur Zeitschrittsteuerungsind Massenbilanzen wichtig.In music sind drei Arten von Massenbilanzen realisiert. Relative globale Bilanzen, beidenen der Massenbilanzfehler seit Beginn der Simulation auf den Sollwert bezogen wird,relative globale, Bilanzen bei denen der Massenbilanzfehler im letzten Zeitschritt auf denSollwert bezogen wird und absolute lokale Bilanzen, bei denen f�ur jedes Volumenelementeine Massenbilanz f�ur den letzten Zeitschritt berechnet wird. Die ersten beiden Artenwerden f�ur Wasser, Gase und Energie berechnet, die letztere nur f�ur Wasser und Gase.Die lokalen Bilanzen dienen vor allem zu Debuging-Zwecken und sind �uber eine Compiler-Option abschaltbar.5.2 Analytische L�osungenDer beste Weg zum Testen eines Modells ist der Vergleich mit analytischen L�osungen.Dazu werden am Modell Randbedingungen eingestellt, f�ur die eine analytische L�osungvorliegt, mit der die Berechnungsergebnisse dann verglichen werden. Limitiert wird diesesVerfahren durch die Verf�ugbarkeit analytischer L�osungen.Bei music k�onnen auf diese Weise nur einzelne Teilprozesse getestet werden. F�ur denkomplett gekoppelten Transport sind keine L�osungen verf�ugbar. 39



5 �Uberpr�ufung des Modells5.2.1 WassertransportF�ur die In�ltration von Wasser in einen homogenen Boden mit �uber das Pro�l konstantemAnfangswassergehalt �wi gibt es eine quasi-analytische L�osung der Richardsgleichung vonPhilip (Kutilek und Nielsen 1994). Das Wassergehaltspro�l l�a�t sich demnach mit einerunendlichen Reihe beschreiben:z(�w; t) = 1Xi=1 �i(�w) � ti=2 (5.1)Die Funktionen �i(�w) lassen sich aus der Di�usivit�at D(�w), der hydraulischen Leitf�ahig-keit Kw(�w) und �n�1(�w) berechnen. Die kumulative In�ltration I(t) und die In�ltrati-onsrate Jw(t) erh�alt man mit:I(t) = Z "�wi zd� = S � t1=2 + (A2 +Kw(�wi)) � t+A3 � t3=2 + : : :+An � tn=2 (5.2)Jw(t) = 12S � t�1=2 + (A2 +Kw(�wi)) + 32A3 � t1=2 + : : :+ n2An � tn=2�1 (5.3)mit An = Z "�wi �n(�)d�; S = A1S bezeichnet man als Sorptivit�at.Haverkamp et al. (1977) haben mehrere Wassertransportmodelle getestet und dabeiauch die quasi-analytische L�osung von Philip verwendet. Sie geben mit dieser L�osungberechnete Wassergehaltspro�le zu drei Zeitpunkten sowie die Parameter A1; : : : ; A4 f�ureinen Tonboden (Yolo Light Clay) und einen Sandboden an.Mit demWassertransportteil von music wurde die In�ltration in beide B�oden simuliert.Die von Haverkamp et al. (1977) angegebenen hydraulischen Parameter der B�oden sind inAnhang D angegeben.F�ur den Yolo Light Clay wurden als Anfangs- und Randbedingungenhm = �599:97 cm f�ur t < 0 z � 0hm = 0:0 cm f�ur t � 0 z = 0hm = �599:97 cm f�ur t � 0 z = 300 cmund f�ur den Sandhm = -61.5 cm f�ur t < 0 z � 0hm = -20.73 cm f�ur t � 0 z = 0hm = -61.5 cm f�ur t � 0 z = 100 cmverwendet.Die r�aumliche Diskretisierung erfolgte in 1 cm Abst�anden. Als Zeitschritt wurde beimYolo Light Clay �t = 40 s f�ur t � 5 � 105 s und �t = 500 s f�ur t > 5 � 105 s und beim Sand�t = 5 s verwendet.Der relative Massenbilanzfehler lag mit 1 � 10�14 f�ur den Yolo Light Clay und 5 � 10�15f�ur den Sand im Bereich der Rechengenauigkeit des Computers. Die Rechenzeit betrug aufeinem Pentium 90 unter Linux 28 Minuten f�ur den Yolo Light Clay und 7 Sekunden f�urden Sand.In Abbildung 5.1 und 5.3 sind die Wassergehaltspro�le zusammen mit den Vergleichs-werten aus Haverkamp et al. (1977), in Abbildung 5.2 und 5.4 die kumulative In�ltrationund die In�ltrationsraten dargestellt.40



5.2 Analytische L�osungen
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Abbildung 5.1: Vergleich von Pro�len, die mit music berechnet wurden, und Werten ausder quasi-analytischen L�osung von Philip f�ur den Yolo Light Clay.
Quasi-analytische Lösung

0.04

0.06

0.08

0.1

0 300 600 900 1200
0

20

40

60

Jw
 [c

m
/h

]

I [
cm

³/
cm

²]

t [h]

Modellrechnung

Jw(t)

I(t)

Abbildung 5.2: Vergleich der In�ltrationsraten und der kumulativen In�ltration, die mitmusic berechnet wurden, und der quasi-analytischen L�osung von Philipf�ur den Yolo Light Clay.
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Quasi-analytische Lösung

12

32

0 0.2 0.4 0.6 0.8
0

4

8

12

Jw
 [c

m
/h

]

I [
cm

³/
cm

²]

t [h]

Modellrechnung

Jw(t)

I(t)

Abbildung 5.4: Vergleich der In�ltrationsraten und der kumulativen In�ltration, die mitmusic berechnet wurden, und der quasi-analytischen L�osung von Philipf�ur den Sand.
42



5.2 Analytische L�osungenDie �Ubereinstimmung ist in allen F�allen als gut zu bezeichnen. Geringf�ugige Di�e-renzen in der Steilheit der In�ltrationsfront traten auch bei den von Haverkamp et al.(1977) getesteten Modellen auf. Bei den In�ltrationsraten ist zu beachten, da� die quasi-analytische L�osung von Philip mit einer endlichen Anzahl von Termen nur f�ur einen be-grenzten Zeitabschnitt g�ultig ist. F�ur den Yolo Light Clay ist dies bei Verwendung von 4Termen t < 600 h und f�ur den Sand t < 0:29 h.5.2.2 Gastransport5.2.2.1 Konvektiver GastransportZum Testen des konvektiven Gastransportes wurde der Flu� von Luft (ohne Argon) durcheine 1 m lange S�aule simuliert. Dazu wurde die Luftpermeabilit�at im ganzen Pro�l auf10�11 m2 und die Temperatur auf 300 K gesetzt. Am oberen Rand wurde ein Luftdruckvon 1014 hPa, am unteren Rand 1013 hPa angelegt. Die r�aumliche Diskretisierung er-folgte in einem 1 cm-Raster. Die Simulationsdauer war zwei Minuten, die Zeitschrittweite1 Sekunde. Bei einer Rechenzeit von 8 Sekunden auf einem Pentium 100 war der relativeMassenbilanzfehler f�ur alle Gase kleiner als 3 � 10�13.Bereits nach 20 Sekunden bleibt die Flu�dichte konstant. Der simulierte Druckabfallinnerhalb der S�aule ist linear. Das Modell errechnet eine Viskosit�at der Luft von 1:85 �10�5N s/m2. Dies stimmt gut mit dem Referenzwert 1:86 � 10�5 N s/m2 �uberein, der von Lide(1995) f�ur 300 K angegeben wird. Mit Gleichung 2.19 ergibt sich f�ur den Gleichgewichtsfalleine Flu�dichte am unteren Rand von 2:195 � 10�3 mol/m2 s, music berechnet 2:197 � 10�3mol/m2 s.5.2.2.2 Di�usiver GastransportFreijer und Le�elaar (1996) beschreiben analytische L�osungen des Fick'schen Gesetzesund der Stefan-Maxwell-Gleichungen1 f�ur den steady-state bei di�usivem Gastransport ineiner S�aule der L�ange L, die an ihrem unterem Rand gasdicht ist und in der ein konstanterAbbau von O2 zu CO2 statt�ndet. Das Verh�altnis r zwischen Sauersto�verbrauch QO2 undCO2-Produktion QCO2 ist dabei variabel.Die L�osung f�ur das Fick'sche Gesetz lautet dann:xi = x(z=0)i � QiDije� �12z2 � z � L� RTp (5.4)Da beim Fick'schen Gesetz die Fl�usse verschiedener Gase unabh�angig voneinander sind,ist die Sauersto�konzentration bei konstantem QO2 unabh�angig von r. F�ur N2 ergibt sichaus dem Fick'schen Gesetz xN2 = x(z=0)N2 = konstant.1Die Stefan-Maxwell-Gleichungen�Xj=1j 6=i �JDixj � JDjxiDij � = � pRT dxidzsind die exakte mathematische Beschreibung des Transports mehrerer Gase in einem System ohneW�ande. 43



5 �Uberpr�ufung des ModellsF�ur ein tern�ares Gasgemisch aus O2, N2 und CO2 l�a�t sich folgende analytische L�osungder Stefan-Maxwell-Gleichungen ableiten:xN2 = x(z=0)N2 exp �QO2K �12z2 � z � L�� (5.5)mitK = RTp � 1DO2N2 � rDCO2N2 � (5.6)xO2 = x(z=0)O2 + aK�1x(z=0)N2 �exp �QO2K �12z2 � z � L��� 1� (5.7)�QO2c�12z2 � z � L�mita = RTp � 1DO2CO2 � 1DO2N2 � (5.8)c = RTp � 1� rDO2CO2 � (5.9)xCO2 = 1� xO2 � xN2 (5.10)Um die isobaren Bedingungen zu gew�ahrleisten, die f�ur eine Anwendung der Stefan-Maxwell-Gleichungen notwendig sind, wurde bei der Berechnung mit music eine sehr gro�ePermeabilit�at gew�ahlt. Die Simulationsparameter sind in Tabelle 5.1 gegeben. Es wurdenPro�le f�ur drei verschiedene Werte von r berechnet.Der Massenbilanzfehler ist mit bis zu 4 � 10�6 relativ gro�, da mit hoher Permeabilit�atbei gro�em Zeitschritt gerechnet wurde. Da nur die Gleichgewichtsl�osung interpretiertwerden soll, ist dies jedoch nicht von Bedeutung. Die Rechenzeit lag mit einem Pentium100 bei 6 Minuten. Abbildung 5.5 bis 5.7 zeigen die Pro�le f�ur O2, CO2 und N2 zusammenmit den analytischen L�osungen.
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5.2 Analytische L�osungen
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5 �Uberpr�ufung des ModellsTabelle 5.1: F�ur die Simulation des di�usiven Gastransportes verwendete Parameter.Parameter Wert EinheitT 20.0 �Cp 1000.0 hPaR 8.31441 J=molKkg 10�9 m2�g 0.1 {x(z=0)CO2 0.0003 mol=molx(z=0)O2 0.2097 mol=molx(z=0)O2 0.7900 mol=molQO2 0.4 mol=m3dr 0.5, 1.0, 1.5 {DO2CO2 � 1.388 m2=dDN2CO2 � 1.397 m2=dDO2N2 � 1.771 m2=d�z 1.0 cmS�aulenl�ange 2.0 m�t 0.1 dSimulationsdauer 365.0 d� mit music berechnet.Die mit music berechneten Werte liegen sehr nahe an den Pro�len, die mit den Stefan-Maxwell-Gleichungen berechnet wurden. Im Gegensatz zum reinen Fick'schen Gesetz wer-den auch die Konzentrationsverl�aufe von O2 und N2 gut wiedergegeben. Das Ausma� der�Ubereinstimmung ist erstaunlich, da music ja nicht die Stefan-Maxwell-Gleichungen, son-dern eine Kombination aus konvektivem Gastransport und einer modi�zierten Fick'schenDi�usion zur Berechnung der L�osung verwendet.5.2.3 W�armetransportGibt es keinen Phasenwechsel von Wasser und keine Pyritoxidation, dann ist die Formder W�armetransportgleichung 2.51 gleich der der Advektions-Dispersions-Gleichung. vanGenuchten und Alves (1982) haben verschiedene analytische L�osungen der Advektions-Dispersions-Gleichung zusammengestellt.F�ur konstante Wasseru�dichte und die Anfangs- und RandbedingungenT = Ti f�ur t < 0 z � 0T = T0 f�ur t � 0 z = 0limz!1 @T@z = 0gibt es die analytische L�osung:T (z; t) = Ti + (T0 � Ti) �A(z; t) (5.11)mitA(z; T ) = �12erfc�Csz � CwJwt2p�Cst �+ 12 exp� CwJwz� �erfc�Csz + CwJwt2p�Cst �� (5.12)46



5.2 Analytische L�osungenTabelle 5.2: F�ur die Simulation des W�armetransports verwendete Parameter.Parameter Wert Einheit� 2.0 J=msKCs 1.9 J=m3KTi 0.0 �CT0 20.0 �C�z 1.0 cmS�aulenl�ange 5.0 m�t 0.001 dSimulationsdauer 1.0 dZur Simulation des W�armetransportes mit dem W�armetransportteil von music wurdeeine sehr lange Bodens�aule verwendet, um eine quasi-semiin�nite S�aule zu erhalten. DieSimulationsparameter sind in Tabelle 5.2 zusammengefa�t. Als untere Randbedingungwurde T = Ti verwendet. Mit dem Programm Maple V wurden aus der analytischenL�osung Vergleichswerte f�ur t = 0.5 d und t = 1.0 d berechnet.Der Energiebilanzfehler ist mit 2 � 10�13 im Bereich der Rechengenauigkeit. Ein Pen-tium 100 brauchte f�ur die Berechnung 5 Minuten. Die Ergebnisse der Simulation sind inAbbildung 5.8 dargestellt. Die von music berechnete L�osung und die analytische L�osungstimmen sehr gut �uberein.
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6 AnwendungsbeispielIm letzten Kapitel wurde die prinzipielle Korrektheit der mit music durchgef�uhrten Be-rechnungen �uberpr�uft, im folgenden soll nun mit Beispielrechnungen die Leistungsf�ahigkeitvon music demonstriert werden.6.1 ParameterF�ur die folgenden Berechnungen wurde ein Datensatz verwendet, der aus Messungen anProbenmaterial der Labors�aulen in Bochum hervorgegangen ist. Das Material l�a�t sichnur sehr schwer verarbeiten, da es sich um Feinsand handelt, der fast keine bindenden Be-standteile enth�alt. Die Ergebnisse waren deshalb zum Teil sehr ungenau. Sie wurden f�urdie vorliegende Arbeit kritisch �uberpr�uft, so da� der vorliegende Datensatz f�ur Beispiel-rechnungen gen�ugen sollte. Die Parameter sind in Abbildung 6.1 und 6.2 sowie in Tabelle6.1 wiedergegeben.Parameter Wert EinheitKs 3:82 � 10�4 m=s" 0.427 m3=m3Quarzanteil 0.95 m3=m3Anteil anderer Mineralien 0.04 m3=m3Anteil organischer Substanz 0.01 m3=m3Formfaktor ga f�ur die Bodenteilchen 0.144 {�k 0.12261 m3=m3van Genuchten-Mualem-Parameter� 0.0245 {n 5.7945 {�r 0.1226 {� 1.4220 {Tabelle 6.1: Transportparameter des S�aulenmaterials6.2 Modellierung eines LysimetersZur Untersuchung der Kopplung zwischen Wasser- und Gastransport wurden drei Szena-rien eines 1.5 m hohen Lysimeters simuliert.� Szenario I: Der Wassertransport wird mit der Richardsgleichung berechnet.� Szenario II: Es wird gekoppelter Wasser- und Gastransport berechnet. Der Druckam oberen und unteren Rand wird konstant auf 1013 mbar gesetzt.48



6.2 Modellierung eines Lysimeters
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Abbildung 6.2: Relative Luftpermeabili-t�at des S�aulenmaterials
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6 Anwendungsbeispiel Szenario I Szenario II Szenario IIIrelative MassenbilanzWasser +8:9 � 10�11 +1:3 � 10�11 +1:4 � 10�10CO2 { �2:4 � 10�10 �2:5 � 10�9O2 { �2:4 � 10�10 +1:0 � 10�9N2 { �2:4 � 10�10 +1:0 � 10�9Rechenzeit 4min 32min 11h 16minTabelle 6.2: Massenbilanzen und Rechenzeiten der verschiedenen Szenarien
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6.2 Modellierung eines LysimetersSobald bei Szenario II am unteren Rand ein Wassergehalt von 25.6 Prozent �uberschrit-ten wird, sinkt die Luftpermeabilit�at auf Null und es kommt zu Lufteinschlu�. Eine weitereErh�ohung des Wassergehaltes ist nur durch Kompression der Bodenluft zu erreichen, soda� es zu einem leichten Wasserstau kommt (Abbildung 6.3, 6.4). Wie Abbildung 6.6 zeigt,steigt der Druck in der Bodenluft an. Die eingeschlossene Luft kann durch Di�usion ent-weichen, der Luftdruck sinkt deshalb langsam wieder (Abbildung 6.5), gleichzeitig steigtdas Matrixpotential an. Bei Szenario I �andert sich dagegen das Matrixpotential ab dem100. Tag nicht mehr. Das Modell berechnet einen leicht erh�ohten CO2-Gehalt der einge-schlossenen Luft. Dies l�a�t sich mit dem niedrigeren Di�usionskoe�zienten von CO2 imVergleich zu N2 und O2 erkl�aren.
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6.2 Modellierung eines Lysimeters
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7 Zusammenfassung und AusblickDas Ziel dieser Arbeit war die Erstellung einer Modellvorstellung f�ur den Transport vonWasser, W�arme und Gasen in einem por�osen Medium und die Umsetzung dieser Modell-vorstellung in ein Computerprogramm. Im folgenden soll das Erreichte kritisch untersuchtund noch ausstehende Arbeiten aufgezeigt werden.7.1 Bodenphysikalische GrundlagenBei der Entwicklung des physikalisch-chemischen Modelles zeigte sich, da� es De�zitebei der physikalischen Beschreibung der Prozesse gibt. Dies betri�t vor allem folgendeBereiche:� Bei der Wasserspannungskurve und der Beziehung zwischen Luftpermeabilit�at undWassergehalt treten Hysteresee�ekte auf. Obwohl die Bedeutung dieser E�ekte all-gemein anerkannt ist, gibt es keine �uberzeugenden Ans�atze zur Modellierung diesesPh�anomens.� Die Beschreibung des Gastransportes in B�oden bedarf weiterer Untersuchungen. Esgibt zwar eine theoretisch gut fundierte Theorie, diese ist jedoch sehr kompliziert undauf reale dynamische Prozesse kaum anwendbar. Vereinfachte N�aherungen w�arenw�unschenswert.� Das Zusammenspiel zwischen Wasser- und Gastransport sollte experimentell n�aheruntersucht werden. Interessant w�aren insbesondere eine Kl�arung der Bedeutung desTransports von Luftblasen und gel�osten Gasen und der Vorg�ange beim Einschlu�von Luft.� Philip und de Vries (1957) haben zwar eine M�oglichkeit aufgewiesen, die komplizier-ten Wechselwirkungen zwischen W�armetransport und Wasserdampftransport grobzu quanti�zieren, f�ur ein dynamisches Modell ist diese Beschreibung jedoch unbe-friedigend.Die entwickelte Modellvorstellung stellt daher nur einen ersten Versuch dar. Sie kannjedoch als Ger�ust f�ur eine weitere Untersuchung des Zusammenwirkens der verschiedenenTeilprozesse verwendet werden.7.2 Bewertung der ModellierungDie Umsetzung der Modellvorstellung in ein Computerprogramm war nur teilweise erfolg-reich. Eine ausbauf�ahige Programmstruktur wurde entwickelt und Funktionen zur nume-rischen L�osung aller Transportgleichungen implementiert. Eine Funktion zur Simulation55



7 Zusammenfassung und Ausblickder Pyritoxidation wurde eingebaut, jedoch noch nicht getestet. Der Vergleich von Model-lierungsergebnissen mit analytischen L�osungen f�uhrte zu sehr befriedigenden Ergebnissen.Die direkte L�osung des gekoppelten Wasser- und Gastransportes funktioniert zuverl�assigund mit akzeptabler Geschwindigkeit. Bei der Anwendung an einem einfachen Beispiellieferte das Modell plausible Ergebnisse.Die Kopplung des Wasser-/Gastransportes mit dem W�armetransport durch ein iterati-ves Verfahren stellte sich jedoch als extrem zeitaufwendig heraus. Eine Berechnung l�angererSimulationszeitr�aume ist damit kaum m�oglich. Abhilfe k�onnte hier nur die direkte L�osungdes gesamten gekoppelten Gleichungssystems unter Einbeziehung des W�armetransportesscha�en. Weitere Testl�aufe und der Vergleich mit experimentellen Daten sind notwendig.7.3 Erweiterungsm�oglichkeitenBereits bei der Programmierung von music wurden �Uberlegungen f�ur sp�atere m�oglicheErweiterungen angestellt. Denkbar w�aren:� Eine Verbesserung der Zeitschrittsteuerung, die zur Zeit noch relativ simpel realisiertist. Besonders eine Ber�ucksichtigung des Gastransportes w�are notwendig.� Der Einbau einer adaptiven r�aumlichen Diskretisierung. Zuvor ist jedoch eine Ent-wicklung von Kriterien notwendig, die angeben, wann eine Verdichtung des Gittersbei dem gekoppelten System notwendig ist.� Beim Wasser- und Gastransport k�onnten Hysteresemodelle eingebaut werden.� Die Ankopplung oder der Einbau eines L�osungstransportmodelles.� Mehrere Bodens�aulen k�onnten �uber Quell-/Senkenterme zu einer Art Polypedonverkn�upft werden.7.4 Aussagef�ahigkeit und Anwendungsm�oglichkeitenAlle bodenphysikalischen Transportmodelle ben�otigen eine Vielzahl von Transportpara-metern. Bei music reicht dies von der Wasserspannungskurve bis zur Dicke der laminarenGrenzschicht zur Atmosph�are. Selten sind diese Parameter durch Messungen hinreichendgenau bestimmbar. Bei einigen ist dies sogar aus theoretischen Gr�unden unm�oglich, z.B.bei der Wasserspannungskurve aufgrund der Hysterese. Die meisten Parameter werdendaher in der Regel durch Kalibrierung des Modells an Me�daten ermittelt. Dabei stelltsich jedoch die Frage nach der Eindeutigkeit dieser Parameterbestimmung.Ein weiteres Problem stellt die Formulierung der Randbedingungen dar. Die Wechsel-wirkungen an den R�andern nat�urlicher Systeme sind komplizierter, als dies mathematischdarstellbar ist. Auch bei Labors�aulen ist es schwierig den Rand so zu gestalten, da� eineModellierung m�oglich ist. Zudem erf�ullen weder Labors�aulen noch nat�urliche Systeme dieForderung nach Homogenit�at zumindest innerhalb eines Horizontes. Beim Bef�ullen derS�aulen entstehen Schichtungen und bei nat�urlichen B�oden gibt es Wurzelbahnen, Regen-wurmg�ange und �ahnliches mehr. Dies f�uhrt zur Ausbildung bevorzugter Flie�pfade.All diese Probleme machen es meiner Meinung nach zur Zeit unm�oglich, mit Proze�-modellen Prognosen zu tre�en. Dies ist aber kein Grund, prinzipiell auf ihre Erstellung56



7.4 Aussagef�ahigkeit und Anwendungsm�oglichkeitenzu verzichten. Proze�modelle k�onnen dazu dienen, die vorhandenen Vorstellungen �uberTransportmechanismen in B�oden zu integrieren und die Folgen der Wechselwirkungenzwischen Prozessen zu untersuchen. Auch zur Planung von Experimenten k�onnen sie guteDienste leisten. Au�erdem k�onnen sie zu Schulungszwecken verwendet werden, um die inB�oden ablaufenden Prozesse zumindest qualitativ zu veranschaulichen.F�ur music sind, neben der Verwendung zur Simulation der Transportprozesse inAbraum aus dem Braunkohletagebau, eine Vielzahl von Anwendungsbereichen denkbar,z.B. die Absch�atzung des Beitrags des Wasserdampftransportes zum Gesamtw�armetrans-port oder die Absch�atzung der Bedeutung des Wasserdampftransportes im Vergleich zumTransport �ussigen Wassers bei der Eislinsenbildung in Permafrostb�oden.
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A. Lysimeter-RandbedingungDer untere Rand eines Lysimeters hat ganz besondere Eigenschaften. Da die Kiesf�ullungam unteren Rand der S�aule nicht in der Lage ist, Wasser gegen die Schwerkraft zu hal-ten und ein Matrixpotential aufzubauen, ist ein R�ucku� von Wasser in die S�aule nichtm�oglich. Einen Flu� aus der S�aule heraus gibt es, fallsrHu = @(hmu+hau)@z �1 < 0. Altfelder(1994) verwendet den folgenden Algorithmus um den unteren Rand eines Lysimeters zusimulieren (hu = hmu+hau). Er f�uhrt auch Gr�unde an, warum es zu keinen Endlosschleifenbei Verwendung dieses Verfahrens kommt. Dies best�atigt sich auch in der Praxis.
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B. Adaptive Spline-ApproximationDie Funktion f(x) soll im Intervall (a;b) durch eine st�uckweise lineare Funktion si(x) miti=n St�utzstellen approximiert werden. Eine gute Approximation erh�alt man mit folgendemVerfahren (aus der Vorlesung "Numerische Mathematik f�ur Naturwissenschaftler\ vonProf. Leugering an der Universit�at Bayreuth):Angenommen MAX(f,t[i-1],t[i],c[i],d[i]) ist eine Prozedur, die eine Stelle c[i] zur�ucklie-fert, an der die Di�erenz zwischen f(x) und der linearen Interpolation zwischen y[i-1] =f(t[i-1]) und y[i] = f(t[i]) im Intervall (t[i-1];t[i]) den maximalen Wert d[i] annimmt. Dannf�uhrt folgender Algorithmus zum Ziel:{ t[0] = a;t[1] = b;y[0] = f(t[0]);y[1] = f(t[1]);MAX(f,t[0],t[1],c[1],d[1]);for (k=1;k<n;k++){ dummy = 0.;for (j=1;j<(k+1);j++){ if (d[j] > dummy)i = j;}for(j=k;j>i;j--){ t[j+1] = t[j];y[j+1] = y[j];d[j+1] = d[j];c[j+1] = c[j];} t[i+1] = t[i];y[i+1] = y[i];t[i] = c[i];y[i] = f(c[i]);MAX(f,t[i-1],t[i],c[i],d[i]);MAX(f,t[i],t[i+1],c[i+1],d[i+1]);}}62



Eine Funktion MAX l�a�t sich einfach realisieren. Man berechnet die Di�erenz zwischenf(x) und der linearen Interpolation zwischen y[i-1] und y[i] f�ur eine bestimmte AnzahlPunkte (z.B. 10) im Intervall (t[i-1];t[i]) und akzeptiert die maximale Di�erenz an einemdieser Punkte als maximale Di�erenz im Intervall.void MAX(f,alpha,beta,c,d){ k = 11;h = (beta - alpha)/k;for (i=0;i<(k+1);i++)z[i] = f(alpha + i*h);for (i=1;i<k;i++)z[i] = fabs(z[i] - (i*z[k] + (k-i)*z[0])/k);// Betrag der Differenz zwischen Funktionswert und linearer// Interpolationd = 0.;for (i=1;i<k;i++){ if (z[i] > d){ d = z[i];c = alpha + i*h;}}}

63



C. Eingabe-DateienNachfolgend ist ein kompletter Beispielsatz Eingabedateien wiedergegeben. Die Datein-amen sind nicht festgelegt, sonder k�onnen frei gew�ahlt werden. Die Simulation wird dannmitmusic -f <Haupteingabedatei>gestartet. Ist kein Dateiname mit -f angegeben wird versucht 'Music.dat' als Hauptein-gabedatei zu verwenden.Haupteingabedatei 'Music.dat'% Haupteingabedatei% Zu berechnenden Transportfunktionen (Bit 1: Wassertransport,% Bit 2: Waermetransport, Bit 3: Gastransport, Bit 4: Wasserdampftransport,% Bit 5: Pyritoxidation, Bit 6: Wasser- und Gastransport direkt gekoppelt)47% Datei mit den Daten zur ZeitsteuerungMusic.time% Datei mit den PedondatenMusic.pedonZeit-Eingabedatei 'Music.time'% Zeitsteuerung% Zeit beim Start der Simulation [d]0.0% Ende der Simulation [d]1.0% Startzeitschritt [d]0.000001% Minimaler Zeitschritt [d]0.000001% Maximaler Zeitschritt [d]0.1% Nach wievielem Zeitschritten soll auf den Bildschirm ausgegeben werden?5% Wie soll das Profil ausgegeben werden% (0=nicht, 1=Alle .. Tage, 2=Nach einer einzulesenden Tabelle)164



% Intervall in dem das Profil ausgegeben wird [d]0.1% Wie soll in bestimmten Tiefen ausgegeben werden (0=nicht, 1=Alle ..Tage,% 2=Nach einer einzulesenden Tabelle, 3=nach jedem Zeitschritt)1% Intervall in dem die Tiefenstufen und Randfluesse ausgegeben werden [d]0.001Pedondaten-Eingabedatei 'Music.Pedon'% Pedondaten% Datei mit den WetterdatenMusic.weather% Anzahl der Horizonte1% Datei mit dem GittergeometriedatenMusic.geom% Datei mit den Daten des ersten HorizontsMusic.hori% Evtl. Datei des zweiten Horizonts...% Datei mit den AnfangsbedingungenMusic.startup% Transportkoeffizient fuer den lateralen Energieverlust0.0% Dicke der laminaren Grenzschicht am oberen Rand [cm]1.0% Dicke der laminaren Grenzschicht am unteren Rand [cm]1.0% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung des Wassergehaltes% beim Newton-Verfahren [m^3/m^3]1.0e-14% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung der Molendichte beim% Newton-Verfahren [mol/m^3]5.0e-11% Maximale Iterationszahl beim Newton-Verfahren50% Maximale Wassergehaltsaenderung in einem Zeitschritt [m^3/m^3]1.0e-5% Maximales Massenbilanzdefizit fuer Wasser in einem Zeitschritt [-]1.0e-9% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung des Druckes% bei iterativer Kopplung [Pa]1e-9% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung des Wassergehaltes% bei iterativer Kopplung [m^3/m^3]1e-12 65



C. Eingabe-Dateien% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung des Phasenwechsels% bei iterativer Kopplung [mol/m^3]3e-11% Konvergenzkriterium fuer die maximale Aenderung des Phasenwechsels% bei iterativer Kopplung [K]1e-12% Maximale Iterationszahl bei der iterativen Kopplung25% Datei in die die Profile ausgegeben werden sollenMusic.erg.profil% Intervall fuer die Profilausgabe [cm]0.0% Soll in bestimmten Tiefen ausgegeben werden? (0=nein,1=ja)1% Zahl der Ausgabetiefen3% Datei in die die Fluesse ueber die Raender ausgegeben werdenMusic.erg.flow% Ausgabetiefe Ausgabedatei% [cm]0.0001 Music.erg.05.0 Music.erg.510.0 Music.erg.10Horizontdaten-Eingabedatei 'Music.hori'% Horizontdaten% K_s [m/s]3.82e-4% Porositaet [m^3/m^3]0.427% Trockenraumdichte [g/cm3]1.5% Schalter Wasser-Transportparameter (1=Tabelle einlesen, 2=van Genuchten% Parameter)2% Anzahl Diskretisierungsintervalle fuer die Wasser-Transportparameter-% Interpolationstabelle100% VG-Theta_r [m^3/m^3]0.1226% VG-alpha [-]0.0245% VG-n [-]5.7945
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% VG-Tau [-] (falls unbekannt => Tau = 0.5)1.4220% Schalter Waerme-Transportparameter (1=Tabelle einlesen, 2=Parameter fuer% Abschaetzung nach de Vries)2% Anzahl Diskretisierungsintervalle fuer die Waermetransportparameter-% Interpolationstabelle100% vol. Wassergehalt, ab dem Wasser nicht mehr als kontinuierliches Medium% betrachet werden kann (nach de Vries ca. 0.03 fuer Sand, 0.05 bis 0.10% fuer feintexturierte Boeden) [m^3/m^3]0.03% volumetrischer Quarzanteil [m^3/m^3]0.89% volumetrischer Anteil sonstiger Mineralien [m^3/m^3]0.11% volumetrischer Anteil organischer Substanz [m^3/m^3]0.0% Formfaktor fuer die Bodenteilchen (z.B. 0.125)0.144% Feldkapazitaet [m^3/m^3]0.13% Anzahl der Werte in der Luftpermeabilitaetstabelle6% Tabelle fuer die Luftpermeabilitaet% Theta[m^3/m^3] Luftpermeabilitaet [m^2]0.0 8.3e-120.088 8.3e-120.129 7.6e-120.20 4.8e-120.256 0.00.427 0.0Randbedingungs-Eingabedatei 'Music.weather'% Randbedingungen% Typ der oberen Randbedingung fuer den Wassertransport% (0: Flussrandbedingung, 1: Matrixpotential gegeben)0% Typ der unteren Randbedingung fuer den Wassertransport% (0: Flussrandbedingung, 1: Matrixpotential gegeben,% 2: Lysimeterrandbedinung)2% Typ der unteren Randbedigung fuer den Gastransport% (0: Nullflussbedingung, 1: Gaszusammensetzung gegeben0 67



C. Eingabe-Dateien% Anzahl verschiedener Randbedingungen2% Zeit Niederschlag Temperatur (Druck Molenbrueche rH)% oben unten oben% [d] [mm/d] [C] [C] [hPa] [-] [-] [-] [%]0.0 1.0 20.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900 502.0 1.0 20.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900 50Gittergeometrie-Eingabedatei 'Music.geom'% Gittergeometrie% Anzahl der Volumenelemente im ersten Horizont10% Unterer Rand der Elementarvolumen [cm]1.02.03.04.05.06.07.08.09.010.0Anfangsbedinungs-Eingabedatei 'Music.startup'% Anfangsbedingungen% Matrixpot Temperatur Druck Molenbrueche% [cm] [C] [hPa] [-] [-] [-]-20.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-19.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-18.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-17.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-16.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-15.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-14.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-13.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-12.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900-11.0 20.0 1013 0.0003 0.2097 0.7900
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D. Hydraulische Parameter derBeispielb�odenD.1. Yolo Light ClayKw = Ks � AA+ jhmj� ; Ks = 4:428 � 10�2cm=h; A = 124:6; � = 1:77(D.1)�w = �(�s � �r)�+ (ln jhmj)� + �r; �s = 0:495; �r = 0:124;� = 739; � = 4 ) f�ur hm < �1 cm� = �s f�ur hm � �1 cmD.2. SandKw = Ks � AA+ jhmj� ; Ks = 34cm=h; A = 1:175 � 106; � = 4:74 (D.2)�w = �(�s � �r)�+ jhmj� + �r; �s = 0:287; �r = 0:0:075; � = 1:611 � 106� = 3:96
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E. Visualisierung der Ergebnisse mit'gnuplot'Das frei verf�ugbare Programm gnuplot ist ein ideales Hilfsmittel zur Visualisierung vonModellierungsergebnissen. F�ur diese Arbeit wurde gnuplot in der Version 3.6 verwendet,die zwar nur als Beta-Version verf�ugbar ist, aber sehr stabil arbeitet. Die letzte Beta-Version ist auf der CD-ROM zu dieser Arbeit enthalten.Der Befehl zum Erstellen eines Plots mit gnuplot lautet:plot [xmin:xmax][ymin:ymax] "Filename" index i using a:b with linesMit index kann dabei ein bestimmter Datensatz aus einer Datei ausgew�ahlt werden.Bei music sind die Ausgabedateien, in die Pro�le ausgegeben werden, so gestaltet, da�jeder Zeitpunkt f�ur gnuplot einen eigenen Datensatz darstellt. a und b sind die Spaltender Eingabedatei, die gegeneinander geplotet werden sollen. Die Option with lines sorgtdaf�ur, da� die Datenpunkte mit Geraden verbunden werden.Der plot-Befehl bietet noch weitere M�oglichkeiten. N�ahere Informationen �nden sichin der ausf�uhrlichen Online-Dokumentation zu gnuplot.
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F. Anmerkungen zum QuellcodeDer Source-Code von music ist auf mehrere Dateien verteilt. Die Klassen-De�nitionen sindin Dateien mit der Endung .hh enthalten, die De�nitionen der Methoden in Dateien mitder Endung .cc und Inline-Funktionen in Dateien mit der Endung .icc. Die Dateinamenstimmen weitgehend mit den Klassennamen �uberein, die in den Kapitel 4 erw�ahnt werden.Die Klassen zur L�osung linearer Gleichungssysteme be�nden sich im Verzeichnis equation.Im Verzeichnis test sind die Eingabe- und Ergebnisdateien, die f�ur die Beispiel- undTestberechnungen in dieser Arbeit verwendet wurden. Die Dateien in den Unterverzeich-nissen diffgas und waerme sind jedoch nur nach �Anderungen im Quellcode lau��ahig. Dienotwendigen �Anderungen sind in README-Dateien beschrieben.
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G. Inhalt der CD-ROMIm Verzeichnis bin be�nden sich lau��ahige Versionen von music und gnuplot f�ur dieBetriebssysteme Linux und DIGITAL Unix. Im Verzeichnis src be�nden sich tar-Archivemit dem Sourcecode von music und der letzten Beta-Version von gnuplot. Der kom-plette Sourcecode von music be�ndet sich auch in ungepackter Version im Verzeichnismusic. Allerdings mu�ten hier die Dateinamen auf die in DOS �ublichen 8 Buchstabenverk�urzt werden. Eine Postscript-Version dieser Diplomarbeit be�ndet sich im Verzeichnisdiplarbt, allerdings sind darin nicht alle Abbildungen enthalten.
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Ich versichere, da� ich diese Arbeit selbstst�andig verfa�t und keine anderen als die ange-gebenen Hilfsmittel und Quellen verwendet habe.Bayreuth, 7. Oktober 1996(Olaf Ippisch)
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