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1 Einführung 

ach der Ausbringung werden Pflanzenschutzmittel vom Regen in den Boden 
eingewaschen. Dies kann erwünscht sein, z.B. wenn Nematoden im Wur zelbe­
reich bekärn pfi werden sollen, oder unerwünscht, wenn sich das Pestizid gegen 
Schädlinge oder Krankheiten im Blattbereich der zu schützenden Pflanze r ichtet . 
In bPiclen Fällen ist ein Verständnis des Transports im Boden notwendig, um 
die Exposition gegenüber Zielorganismen und ichtzielorganismen zu beurteilen. 
:'fach dem Ei11lrag gelangt das Pest izid in die ungesättigte Zone, in der das Was­
ser den Porenraum nur teilweise erfüllt. Durch die Geschwindigkeit, m it der der 
Schadstoff di e ungesättigte Zone durchquert und die dort ablaufenden Prozesse 
wird bestimmt. ob eine Cefährclung des Gruudwa.ssers gegeben ist. 

Schadstoffe im Boden sind einer vielfältigen Dynamik ausgesetzt , von der wir 
ei nige wcscnlliche Aspekte modelliert haben. 

Der Transport wird hauptsächlich durch die Bewegung des Wassers im Poren­
raum beeinnußt.. Dn,bei bewegt sicli nicht der gesamte Schadstoff m it dem Wasser 
sondern nur der Teil, der nicht n.n der Feststoffmatrix adsorb iert ist . Adsor p­

tion und Desorption stehen in einem Gleichgewicht, das vom Pestizid und den 
Eigcnsc li a ft.e11 cl<'s Bodens stark abhängt. Starke räumliche Schwankungen der 
Pestizid-h:omwntration werden durch Diffusion und Dispersion aufgeweicht . 

Di f' lokale l\011Z<'nl ration des Schadstoffes nimmt a b durch chemische Umwand­
lung und biologischen Abbau . In dem untf'n besprochenen Modell werden beide 
Prozess<" g<"11 1<'insam behauclelt, da. sif' den gleichcn pliys ikali schell Efff'kt habPn, 
die l'\011zc>nt.rat io11 zu ,·c1Tingern. 

Von clPr !\JodclliPrung vorläufig ausgenommen haben wir gefrorenen Bode n , Ober­
Aä.chena.blauL die Verfolgung von Metaboliten und die Gasphase der ungesättig­
ten Zone. 

Für die Risiko-Abschätzung von Pest iziden existieren verschiedene Programme, 
die den Transport des Scha.dsloffes in einer Dimension (senkrecht) simulieren 
(PELMO, PESTLA, PLM , SESOIL. PRZM, CALF, etc.). Einige dieser Program­
me sind fwi oder relativ preiswert (z .B. etwa DM .500,- für PESTLA) erhältlich 
und laufr·u in kurzer Zeit auf P Cs (z.B. Intel 486, 66MHz, eine Minute Rechenzeit 
pro simuliertem Jahr). Unsere Intention war in e rster Linie, über eine eindimen­
sionale Modell ierung hina,uszugehen, um Effekte zu studieren, die durch laterale 
Inhomogenität des Bodens, gekrümmte Oberflächen, ungleichmäßigen Pestizid­
a.uftrag und ähnliches zustande kommen. 

Unter den in der modernen Landwirtschaft üblichen Verhältnissen sind die Pesti­
zid-honzcntrationen so gering, daß die Chemikalie den Wassertransport kaum 
beeinflußt. Da.durch kann die Wasserbewegung unabhängig vorn Pestizid berech-
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net werden. Die Ergebnisse einer solchen Simulation können dann für mehrere, 
verschiedene Szenarien eines Schadstoffeintrages verwendet werden. 

Wassertransport und Pestizidbewegung lassen sich durch part ielle Differentialglei­
chungen beschreiben, für die erprobte, numerische Lösungsmethoden zu Verfügung 
stehen (BEAR und VERRUIJT 1987) . Wir haben beide Dynamiken mit diskreten 
Systemen beschrieben: die kontinuierlichen Größen Wassergehalt und Pestizid­
konzentration werden durch „Teilchen" ersetzt . Ein Wasserteilchen repräsent ie rt 
z.B. 20 Milliliter Wasser. Diese Art der Modellierung hat uns zur Entwicklung ei­
nes neuen Gittergas-Modells (VOLLMAYR u.a. 1996) für das Bodenwasser geführt. 
Gittergase werden seit etwa 10 J ahren für die Simulation freier Fluide verwendet 
[CLOUQUEUR und D'HUMIERES 1987, DOOLEN 1989, 1991, FRISCH u.a. 1986, 
19'.)I] . Es gibt auch Ansätze zur Modell ierung von Wasserbewegungen im Bo­
den [BALASU BRAYIANIA t u.a . 1987, PAPATZACOS 1988] . Das Pestizid wird mit 
der aus der Literatur bekannten Particle Tracking Methode beschrieben [SEMRA 
u.a. 1993, UFFI~h: 1983] . Vor- und Nachteile von beiden Methoden diskutiere ich 
w0iter unten im Abschnitt „Bodenmodelle" . 

2 Wassertransport: Gittergasmodell 

Die Bewegung des Wassers im Boden läßt sich durch die Darcy Gleichung [D ARCY 
1856] beschreiben, 

j = -r;,\l h. ( l ) 

Hierbei bezeichnet j den Flu ß [cm/s], der als Wassergehalte mal Geschwindigkeit 
v definiert ist. j = Bv. h ist die Saugspannung (auch Druck oder Potential ge­
nannt) [cm] und 1>: die Permea.bilität [cm/s] . Sowohl Permeabilität als auch Saug­
spannung hängen stark vorn dimensionslosen Wassergehalt e ab . Die Abhängig­
keiten fi,(B) und h(B) werden von den Eigenschaften des Bodens, und zwar im 
wesentlichen durch die horngrößenvertei lung best immt. Beide Funktionen variie­
ren in der Regel räumlich. Ein Stein hat z.B. fi, = 0. Abb. 1 ze igt einige Beispiele. 

2.1 Mikroskopischer Algorithmus 

Wir haben den Wassert ransport mit einem Gittergas simul iert das jetzt vorge­
stellt werden soll. Dazu verwende ich ein zweidimensionales Modell, man kann 
aber alle Argumente und Rechnungen einfach auf drei (oder mehr ) Dimensionen 
verallgemeinern . 

Der Boden wird durch ein Qua.dra.tgitter repräsent iert, an dessen I-\: noten sich 
die Wasserteilchen befinden (Abb. 2) . J e<ler I-\:noten hält bis zu vier Teilchen. 
Diese hüpfen von einem Knoten ?,um nächsten durch geri:chtete l\·aniile , wo bei sie 
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Abbildung 1: Hydraulische Funktionen Permeabilität und Saugspannung für drei 
verschiedene Bodentypen. Aus [Scheffer und Schachtschabel , 1979] 

Abbildung 2: Quadratgitter mit Wasserteilchen. 
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Zufällige Wahl eines gerichteten Kanals 

Transferiere ein Teilchen von Q( uelle) 

nach Z(iel) mit Wahrscheinlichkeit p : 

p = kx(Kanal )ks+t 0 + hx(Q) - hx(Z)) 

Abbildung :3: Flußdiagramm der innersten Iterat ionsschleife des Gittergas­
Algorit hmus. 

stochast ischen Regeln folgen . , Gerichtet" bedeutet , daß zwei benachbarte Knoten 
A und B durch einen Kanal von A nach B und einen von B nach A verbunden 
sind . 

Die Dynamik besteht aus einer ständigen Iteration der in Abb. 3 gezeigten Schlei­
fe . Zuerst wird e in gerichteter Kanal aus dem gesamten System zufällig aus­
gewählt. Wir nehmen an, daß der gewählte Kanal von Knoten Q (Quelle) nach 
I~noten Z (Ziel) führt. Durch diesen Kanal soll nun ein Teilchen transportiert 
werden . Dazu wird überprüft , ob ein Teilchentransfer überhaupt möglich ist, d.h. 
ob sich in Q mindestens ein Teilchen befindet und ob Z nicht durch vier Teil­
chen schon völlig aufgefüllt ist . Wenn der Transfer möglich ist , findet er mit der 
Wahrscheinlichkeit p stat t, 

p = kx(Kanal) ks+t (~ + hx(Q) - hx(Z)) . (2) 

Vor der eigentli chen Simulation kann der Benutzer jedem Kanal mit kx(Kanal) 
eine maximale P ermeabilität zuordnen. Das folgt der Vorstellung, daß die Per­
meabilität räumlich als Ganzes (unabhängig vom Wassergehal t 0) variiert, a l­
so "' = kx(x ) ko(B) . Die Saugspannung wird ebenfalls als räumlich variabel 
angesehen. Der Benutzer gibt hier hx(x) vor, das effek t ive Potential ist dann 
h = hx(x) + ho(B). (Die Funktionen ko(O) und ho(O) erscheineu als Konsequenz 
des mikroskopischen Algori t hmus; sie werden weiter unten disku t iert .) Man be­
achte, daß die Saugspannung hx(x) an den Gitterknoten verwendet wird, z.B. bei 
x = Q, während die Permeabilität auf die Kanäle übertragen wird. Die Konstan­
ten ks+t, s + t = 1, 2, . . . , 7, sind ebenfalls Benutzer-definiert und werden unten 
erläu tert. 

Alle Größen sind an dieser Stelle dimensionslos. Da p eine Wahrscheinlichkeit 
sein soll, muß 0 :::; p :::; 1 sichergestellt werden. Dies wi rd erreicht durch 0 < 
ks+ti kx(x ) ::=; l und 0 :S hx(x) ::=; 1/ 2. 
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Abbildung 4: Die P<'rmea.bilität 1.:0 (0) ist eine Superposition der links dargestellten 
Funktionen 'l/'s+t · Rechts i ~t die Sa.ugspa.nnung ho(8) gezeigt. 

Wenn dic ltera.tionsschlcife sooft durchlaufen wurde, wi0 sich gerichtete I\a.näle im 
System befinden, d .h. W<'nn jeder geri chtete I\ana.l im SclrnitL l Ma.l ausgewählt. 
wurde. ist ein .,Zeitschritt·· vol lendf't 1. 

2 .2 Makroskopische Flußgleichung 

Mitl<'lt. ma.n die Bewegungen der Teilche11 räumlich (über S x 8 Gitterpunkte= 
1 „Zf'llf' ·· ) und 7.eitlich (über 256 Zeitschritte= 1 .,Zeitintervall"), so erhäl t man 
quasikontinuif'rliche Wert<' für die Tcilchenza.hl pro Knoten (n) und den (Teilchen­
) Fluß j. Durch das Summi<'L'en der Besetzungszahlen von vielen I\noten mitteln 
sich dabei die' stochastischen Fluktuationen heraus. (n) hängt mit dem Wasser­
gcha.lt 0 übn 0 = ((11) j.l) O.~ zusammen (Bs ist der Wassergehalt bei Sättigung) . 
Die rni kroskop i8chf'n Reg<' ln (Abb. 3) führen zu einer Dynami k, die im Mittel der 
Gleichung 

j = -21.:x(x ) ( t ks+t'~'s+i(O) ) \7 (hx( x ) + ho(8)) 
(s+t)=1 

(3) 

folgt . Die Funktionen 'l/Js+t( (n)) und ho(8) können Abb. 4 entnommen werden. Sie 
sind im Anhang von [VOLLM AYR u.a. 1996] definiert . 

1 Die NoLat.ion kommt. aus de r MonLe Carlo Simulation von Pha.seuübergängen, bei der ein 
„Monte Carlo Sch ritL" analog defin ier t ist. 
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2.3 Kalibrierung 

Anhand von Gl. (3) kann der E infiuß der Benutzer-definierten Parameter ks+t 
und Funktionen kx(x ) und hx(x ) auf die Flußgleichung diskutiert werden . Die 
Gleichung läßt sich schreiben als 

j = -kx(x)ke(B)\7 (hx( x ) + ho(B)) ( 4) 

wobei 
7 

ke(B) = 2 L ks+d 's+t(B) . (.5) 
(s+t)= l 

Das bedeutet , ke ist eine lineare Superposit ion der Fuktionen ·1/'s+t und der Be­
mitzPr bestimm L die h:oeffizienten ks+t . 

Wir haben oben die naheeliegencle Interpretation der Teilchendichte (n) gewählt, 
e = ((n) /4)Bs, so daß ein vollbesetztes Gitter mit 4 Teilchen pro Knoten dem 
gesättigten Boden entspricht und (n) = 0 völlig trockenen Boden beschreibt. Wir 
können das Intervall für (n), [O .. . 4], auch auf ein anderes B-Intervall als [O ... Bs] 
legen, z.B . auf [0 .2 ... 3.4] . Dann liegt allerdings der Wassergehalt nicht unbedingt 
immer im sinnvollen Bereich, B < 0 oder B > Bs wird durch die Regeln in Abb. 3, 
diP die Besetzungszahlen zwischen 0 und 4 halten , nicht mehr ausgeschlossen. In 
dem Beispiel ist sogar B > l möglich. Meist werden jedoch B und (n) ohnehin 
nicht das volle Intervall ausschöpfen sondern im Mittel durch den „ Teilchendruck" 
h6 in einem sinnvollen Bereich liegen. 

Schließlich kann der Benutzer noch die Längenskala (Länge eines Kanals) und die 
Zeitkonstante festlegen . 

leb gehe hier auf die Möglichkeiten der Kalibrierung ausführlich ein, weil sie d ie 
Gittergas Methode begrenzen. Im Gegensatz zu einer direkten Diskretisierung 
der Darcy-Gleichung mit einer Finite Differenzen Methode kann man beim Git­
tergas die hydraulischen Funktionen K(B, x ) und h(B, x ) nicht beliebig vorwählen . 
Im nächsten Abschnitt stelle ich eine beispielhafte Simulation vor, die zeigt, daß 
realistische hydraulische Funktionen recht gut angepaßt werden können. Außer­
dem wird deutlich werden, daß sich die Anpassungsfehler ka.um auf die Ergebnisse 
auswirken . 

Von einer Veränderung des Algorithmus ist im allgemeinen ei11e - unter Umstän­
den drastische Veränderung der Ka.lib riermöglichkeiten des Benutzers zu er­
warten. Weiter unten bespreche ich andere Algorithmen, die wi r untersucht ha­
ben. 
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Abbildung .s: Permeabili tät l.:0 (fJ ) (links) und Saugspannung ho(fJ ) für einen Re­
ferenzboden und das geeichte Gittergas. Die Permeabil ität ist in cm/Tag angege­
ben. das Pot.e11tia l in cm (Wassersäu le) . 

2.4 B e ispie l: Vergleich mit SWACROP 

Das Progra111111pa.k<'t PESTLA 2.:3 [Boesten 199:3] beinhaltet SWACROP [\ iVEs­
SEL i l'\G u.a. J 990] fiir diP Berechnung des Wassertransports. SWACROP berech­
llC't dif' Darc.v-Cleichung, wobei der Benutzer entweder die hydra.ul ischen Funktio-
1wn vorgcbf'11 ka nn oder a.u:; ein0rn Satz \·on Woesten und van Genuchten für ver­
schicck11<' Bödrn auswählt.. W ir haben fü r clrn dire kten Vergleich ein homogenes 
Systrrns mit drn Funkt ionc11 für 0inen Schluffboden gewählt. Der Referenzboden 
von WoPsten und van Genuchten (Abb . . 5, hreuze) ist bei fJ = 0.41 gesättigt. 

Für die C it tergasanpassung (Abb .. 5, Punkte) haben wir das Intervall für (n) : 
[O ... 4] a u r das Intervall für 0: [0.2 . . . l.866] abgebi ldet , d .h . e = 1/5 + (5/12) (n) . 
Es wu rd0 l.:1 = k2 = 0 gesetzt und ks+t = l für .s + t = :3 , ... , 7. Außerdem ist 
kx(x) = l. Die Spannung hx(x ) gibt das Gravitationspotential wieder, da. der 
Boden a ls homogen angenommen wi rd . Damit ist die Potentialdifferenz zwischen 
hori zontal benachbarten G itterknoten gleich lull , t::..hH = 0. Für verti kal benach­
barte I\:not.en ist. sie !:::..hv = 2-s = 1/256. Der Abstand zwischen zwei Knoten 
wird zu '1.5/:32 cm definiert . Zusammen mit !:::..hv skaliert dieses Längenmaß die 
Spa.nnungskun·(' (Abb . 5, rechts) . Wi r schreiben noch einmal die F lußgleichung 
in der Form 

j = -1.:a ( fJ) \7 ( h grav + ha ( fJ )), (6) 

wobei die Funktionen /,:o(fJ) und ho(fJ) in Abb. 5 (Punkte) gezeigt werden . 

Abb. 6 ze igt die Profile für den Wassergehalt fJ einer Simulat ion mit einem 12 Zel­
len = 96 G itterkuoten breiten System, was 225 cm entspricht . Das Grundwasser 
ist. bei 178 cm, cl. h. in dieser Tiefe ist Sättigung, fJ = f)s = 0.41 erreicht . Die Wet-
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Tag: 120 Tag: 150 

Tag: 210 Tag: 240 

~, .„ 
., .. . .. .. . . 
'· 

Tag: 180 

Tag: 270 

Abbi ldung 6: Feuchtigkeitsprofile, 0, berechnet mit SWACROP (durchgezogene 
Linie) und mi t der Gittergasmethode (P unkte ). Die Profile sind 178 cm t ief und 
reichPn bis zum Gru ndwasserspiegel, wo() = Bs = 0.41. 

terdaten, bier der Niederschlag , wurden aus SWACROP für 1980 in De Bi lt bei 
Utrecht, Niederlande, übernommen. Die Simulation startet am 1.1.80 und läuft 
vier Monate zur Equil ibrieru ng vor. Abb. 6 zeigt die Profile für 0 im Monatsab­
stand. Die durchgezogene Linie ist die SWACROP Simulation , die Punkte wurden 
vom Gittergas erzeugt . Es wird immer das gesamte Profil bis zum Grundwasser­
niveau gezeigt , d .h . jedes P rofil ist 178 cm tief und der höchste Wassergehalt an 
der Unterkante ist 0 = 0.41. 

Zwischen dem 150. und 180. Simulationstag gehen starke Niederschläge nieder. 
Das Gi ttergas läßt diese ein wenig zu rasch versickern. Wi r führen diesen Effekt 
auf die zu hohe Permeab ilität bei 0 ~ 0.30 (siehe Abb. 5) zurück. Insgesamt 
überrascht die gute Übereinstimmung des Git tergases mit dem Referenzsystem. 
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Mit Bljck auf dje Anpassung der Permeabilität (Abb. 5, links) fällt eine dra­
stische Abweichung für hoben Wassergehalt auf. Davon ist in der Simulation so 
gut wie nichts zu erkennen. Meine Vorstellung ist die, daß im wesentlichen die 
langsamste Wasserbewegung die Geschwind igkeit bestimmt . Ich vergleiche den 
Boden mit einer einspurigen St raße, auf der un terschiedlich leistungsstarke Fahr­
zeuge fahren . Ohne Überholmöglichkeiten wird sich die Geschwindigkeit an den 
langsamsten Fa.hrzf'ugell orien t ieren müssen. Wir nehmen außerdem an, daß die 
guten ErgC'bnisse, dif' mit 1\apa.zitätsrnodellen erzielt werden, auf diesem Effekt 
beruhen. 

Die C:itLergass i1nulation Zf'igt stochast ische Fluktuationen . Das ist se l bstw~rständ­

lich zu C'rwarte11 . da die Dynam ik stochast ische Elemente beinhaltet . Diese sind 
ni cht physikalisch, d.h. sie orientieren sich nicht am Einfluß des Zufalls in rea­
len Systemen (z.B. zufällige Bodenstruktur). Allerdings erinnern auch die künst­
lichen, durch den Algorithmus bedingten Schwankungen daran , daß ein völlig 
glatter, detC'rm inistischer Verlauf der Profile nicht der Reali tät entspricht. 

2.5 Alternative Sprungregeln 

Vor der oben beschriebenen V<'rsion des Algorithmus haben wir andere Sprung­
r<'geln \·erwendct (VOLL t\IAYR 1995, 1996) . die ich hier kurz diskutif're. 

Die V/asserteilchen bewegen sich wieder auf einem Qua.dratgiUer, wobei jeder 
Gitterpunkt bis zu vier Teilchen t rägt . Das Potential hx(x), b<'stchend aus Saug­
spannung und Gravitationspotential, wird vor der Simu lation für jeden Gitter­
pun kt vordefin iert. And("rs als beim obigen Algorithmus ist die Permeabilität 
kx( x ) nicht für die I\: anä.le sondern für die Gitterpunkte selbst defin iert. Jedes 
Teilchen bewegt sich in jedem Zeitschritt zu einem lachbarknoten. An welche 
· achbarn die Teilchen eines Knotens verteilt werden, wird probabilistisch über 

die Permeabili tät des I\notens und das Potential der Nachbarn bestimmt. 

Da durch einen Kanal immer nur jeweils ein Teilchen in jeder Richtung gesch ickt 
werden ka1111 und in jedem Z<'itschritt alle Teilchen ihren jeweils a lten Knoten 
verlassen, können sich an keinem Knoten mehr als vier Teilchen ansammeln. Da­
durch spart man sich die Abfragf', ob ein Transfer möglich ist. Andererseits kann 
durch die Permeabilität des Knotens nur die gerichtete, mittlere Bewegung beein­
flußt werden. Insbesondere wenn die Permeabilität an einer Stelle verschwindet , 
findet weiterhin eine ungeri chtete Teilchenbewegung statt . Diese führt dazu, daß 
sich der Wassergehalt in dem Gebiet mit verschwindender Permeabilität (z.B. 
einem Stein) seine r Umgebung anpaßt. Die Bewegung folgt der makroskopischen 
G leichung 

j = -1'.\7 hx(x ) - \70. (7) 

Auch an dieser Gleichung ist zu erkennen, daß die Permeabilität nur Auswirkun­
gen auf den ersten Term hat. 
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Für praktische Anwendungen haben wi r deshalb das oben ausführlicher beschrie­
bene System ve rwendet. Es sollte aber festgestellt werden, daß eine Vielzahl von 
verschiedenen Algorithmen zu einer makroskopischen Bewegung führt, d ie zumin­
dest Elemente der Darcy-Gleichung enthält. Im Ausblick gehe ich auf Erweite­
rungen der vorgestellten Algorithmen ein. 

3 Schadstoffdynamik: Particle Tracking 

3 .1 Algorithmus 

Beim Particle Tracking wird die Chemikalie durch eine Teilchenwolke dargestellt. 
Hohe Teilchendichte entspricht hoher I\:onzentration, wenige Teilchen kodieren 
für niedrige honzentration. 

Wir unterscheiden vorläufig mobile und adsorbierte Teilchen. Die mobilen Teil­
chen werden mit der Bewegung des Bodenwassers mitgeführt , während die an der 
Bodenma.t rix adsorbierten Teilchen sich nicht bewegen. Jedes Teilchen ändert mit 
<'iner festgelegten Wahrschein lichkeit pro Zeitintervall seinen Zustand, d.h. es wird 
absorbiert oder desorbierL. 

Ein dritter Zustand, abgebaut, ermöglicht die Berücksichtigung von Bioabbau. 
In unseren Simulationen konnten adsorbierte Teilchen mit einer Wahrscheinlich­
keitsrate i11 den Zustand abgebaut übergehen. In diesem Zustand sind die Teil­
chen nicht mehr von der Dynamik betroffen. Sie können entweder völlig aus dem 
System genommen werden oder markiert als inerte Teilchen im Speicher des Com­
puters verbleiben. 

Da wir auf eine vorberechnete Wasserdynamik zurückgreifen müssen, verwenden 
wir die längeren Zeitintervalle (im Gegensatz zu Zeitschritten) der Gitterga.s­
simulaLion als Grundlage. Damit sind stochastische F luktuationen im Flußfeld 
der Wasserbewegung weitgehend ausgemittelt. 

Im ein~elnen läuft der Algorithmus wie folgt ab . Der Zustand des ersten Teilchens 
wird eingelesen. Ist das Teilchen abgebaut passiert nichts damit . Wir gehen über 
zum nächsten Teilchen. 

Ist es adsorbiert, so wird es mit einer bestimmten vVahrscheinlichkeit 2 abgebaut. 
Falls dieser Abbau nicht stattfindet, (z.B. weil die Abbau-Wahrscheinlichkeit sehr 
gering ist) wird das Teilchen mit der Desorptions-Wahrscheinlichkeit mobil. Da­
nach gehen wir zum nächsten Teilchen über. 

'.l Auf die Berechnung der Wahrscheinlichkeiten aus Abbauraten gehe ich im Abschnitt „ I..:a­

librierung" ein. 
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• adsorbiertes Teilchen 

• 
0 mobiles Teilchen 

\ Lokaler Wasserfluß (Advektion) 

• + • Zufallsbewegung (Dispersion) 

Abbildung 7: Veranschaulichung der Particle Tra.cking Modellierung von Advek­
t ion, Dispers ion und Sorption. Das Quadrat bezeichnet eine Zelle, bestehf'nd aus 
8 x 8 Citterknotcn. 

Ist das Teilchen mobil, so lesen wir die lokale Wassergeschwindigkf'it aus einer 
Dat.ci ci11 . die von der vorgeschalteten Wassersimulat ion erzeugt wurde. Dazu 
!)('nötigen wir d ie Eoordinaten des Teilchens und den Zeitpunkt. Die hoordi­
naten sind direkt mit dem Teilchen assoziiert, d.h. das Teilchen ist als Objekt 
oder Da.tenst ruktur definiert, die neben dem Zusta.nd auch die hoordinaten bein­
haltet. Aus der Wassergeschwindigkeit und der Länge des Zeitintervalls wird die 
Verschiebung des Teilchens errechnet und durchgeführt, cl.h. die I~oorclinaten wer­
den cntsprf'chend verändert . Schließlich geht das Teilchen mit der Adsorptions­
Wahrscheinlichkeit in den Zustand adsorbiert über und das nächstf' Teilchen wird 
behandelt. 

Durch Diffusio11 und Dispersion wird d ie Konzentration einer Pestizidwolke aus­
geschmiert. Diffusion ist ein molekularer, isotroper Prozeß, der aber im Boden 
in der Regel keine wesentliche Rolle spielt. Die wichtigere Dispersion kommt da­
durch zust a11dc . daß das m it dem Wasser mitgeführte Pestizid unterschiedlich 
lange Wegf' durch den Porenraum geht und dadurch auseinander gezogen wird. 
Die Dis1wrsio11 ist übl icherweise stärker in Richtung der Wasserbewegung als senk­
recht dazu. 

Im Bild des Particle Tracking kann man die Dispersion durch eine Zufallsbewe­
gung, die zur Advektiou mobiler Teilchen addiert wird, modellieren. Am einfach­
sten ist die Simulation von isotroper Dispersion, aber auch anisotrope Dispersion 
kann durch Orientierung an der Advektionsrichtung berücksichtigt werden. 

Abb. 7 faßt die beim Particle Tracking modellierten Prozesse (bis auf den Abbau) 
zusammen. 
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3.2 Kalibrierung 

3.2 .1 Abbaurate 

Nehmen wir an, daß adsorbiertes Pestizid mit einer Rate k abgebau t wird . Wie 
ist die Rate k mit der Halbwertszeit r 1 ; 2 und der Abbau-Wahrscheinlichkeit p pro 
Zei iintervall verbunden? 

Abbau mit einer Rate k bedeutet, daß die Konzentration des Pestizids dem ex­
ponent iellen Verla uf 

c(t) = c(O) exp(-kt ) 

folgt. Sie wird durch die Differentialgleichung 

[) 
- c = -kc at 

beschrieben . Die Halbwertszeit T1; 2 bedeutet, daß 

c( r 1;2) = c(O) exp(-kr1; 2 ) = c(0)/2. 

Daraus folgt der Zusammenhang zwischen k und r 1; 2 

k = ln(2)/r1;2 -

(9) 

( 10) 

( 11) 

Ab nächstes berechnen wi r die relative Verringerung der Konzentration im Zeit­
intervall T , nämlich 

c(T) = c(O) exp( - kT) ~ c(O)(l - kT) . (12) 

Die letzte Näherung gilt für kT ~ 1. Daraus geht hervor, daß d ie Abbau­
Wahrscheinlichkeit pro Zeitintervall durch 

P = kT = kln(2) 
T1/2 

gegeben ist , solange sie klein gegen 1 ist. 

3.2.2 Sorptionsraten 

( 1:3) 

Wir benennen adsorbierte bzw. desorbierte Konzentration mit CA, eo und die 
zugehörigen Übergangsraten mit ko-A, kA- D. Die linearen Sorpt ionsgleichungen 
sind 

(14) 

(15) 
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Im Gleichgewicht sind die zeitl ichen Ableitungen von eo und CA gleich ull, und 
es folgt 

!\ := cA = ko-A = ko-AT = PD-A . (l6) 
Co kA-D kA-DT PA-+D 

Das bedeutet, der Verteilungskoeffizient f{ bestimmt das Verhältnis der Uber­
gangsratcn und der Sorptions-Wahrscheinlichkeiten . PD-+A und PA-+D sollten wie­
der klein gegen l sein, damit. die lineare äherung gilt. Man wird die Wahrschein­
lichkeiten aber groß genug wählen, daß eine ausreichend schnelle Equilibrierung 
erreicht wird . Als Richtgröße kann man die größere Wahrscheinlichkeit gleich 1/4 
wählen . 

3.3 B eispie l: Vergle ich m it PESTLA 

Ausgel1encl von dem oben disku t ierten Vergleich von Simulationen mit SWA­
CROP und einem Gittergas haben wir mit PESTLA und der Particle Tracking 
Methode die Versickerung eines Pestizids simuliert. 

Der Gleichgewichtsquotient von adsorbiertem zu mobilem Pestizid J{ = cA/co 

wurde gleich 0.4 gewählt. Die Halbwertszeit für den Abbau ist T1 ; 2 = 60 Tage 
bei Referenzbedingungen , nämlich 293 Kelvin (Zimmertemperatur) und -100 hP a 
Saugspannung. Die jeweils aktuelle Halbwer tszeit und d ie daraus folgende Wahr­
scheinlichkeit für den Übergang zum abgebauten Zustand berechnen wir aus 
der aktuellen Spannung und Temperatur. Letztere wird aus der Simulation mit 
PESTLA übernommen. 

Das Pestizid wurde a.rn Tag 120 aufgebracht und fünf Monate lang verfolgt. Abb. 8 
zeigt. das Resultat. Wieder stellen wir eine erstaunlich gute Übereinstimmung 
fest. . Als syst.ema.t.ische Abweichung fällt auf, daß die PESTLA-Simulation eine 
et was bre itere Vertei lung liefert als das P ar t.icle Tracking. Dieser Effekt wird in 
[VOLLMAYR u.a.. 1996] erklärt. 

4 Anwendungen 

In d iesem Abschnitt. werden exernpla.risch einige Anwendungen gezeigt. Die Bei­
spiele diskutieren drei verschiedene Situationen, nämlich den Übergang zwischen 
unterschiedlichen Horizontschicht.ungen, unebene Bodenoberfläche und räumlich 
konzentrierte l\:ontam ination . 

Übergreifendes Thema ist die .:-weidimensionale Simulation. In allen drei Situa­
t ionen sind laterale Flüsse zu erwarten, die mit eindimensionalen Modellen nicht 
erfaßt werden können. 
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• • • 
• • 

Tag: 180 

Abbildung 8: Versickerung eines Modellpestizids, das am Tag 120 ausgebracht 
wurde. Die durchgezogene Linie zeigt das Ergebnis einer Simulation mit PESTLA 
(WassE"rbeweguug mit SWACROP), die Punkte sind das Resultat des Particle 
Tra.ckiug (Wasserbewegung mit Gittergas) . 

4.1 Inhomogener Boden 

Die Abb. 9-11 zeigen die Auswirkungen von Stufen in den Horizonten . Die Per­
meabifüä.t ist überall durch"'= kx(x)ke(B) gegeben, wobei die Abhängigkeit vom 
Wassergehalt ke( fJ) die gleiche ist wie bei der Illustrat ion der Parameteranpassung 
und dem Vergleich mit PESTLA (Abb . . 5) . Während oben .jedoch kx( x ) = 1 für 
alle Orte x definiert war, ist der Vorfaktor jetzt räumlich variabel. Er wird für 
jedes Bodenprofil links oben in der entsprechenden Abbildung angezeigt. 

Als erstes demonstr ieren wir eine Situation, in der die Permeabili tät der obersten 
Bodenschicht um den Faktor 2 höher ist als da.runter (Abb. 9). Die Mä.chtig­
kei t der d urchlä.ssigeren Schicht beträgt links 37 ,5 cm, auf der rechten Sei te nur 
18,7.S cm. Das Versickerungsverha.lten ist offenbar von der Inhomogeni tät der 
Leitfähigkeit ni cht be rührt . 

In Abb. 10 verläuft ein dichterer Horizont links und rechts in unterschiedlicher 
Tiefe. Es ist gleichfalls keine Auswirkung festzustellen . Wir erklären die Null­
Ergebnisse m it dem am Ende von Abschnitt 2.4 diskutierten Phänomen: Die 
Sickergeschwindigkeit wird hauptsächlich durch die geringste Permeabilität in 
der gesamten Bodensäule bestimmt; diese ist jeweils rechts und links gleich. 

Die in Abb. 11 gezeigte Simulation bestätigt diese Erklärung. Hier ist die geringste 
Permeabilität links (2/:3)ke(fJ) und rechts (1/3)ke(B) . Es ist deutlich zu erkennen, 
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1/2 

·. 

Abbildung 9: Pestizidversickerung durch eine Schicht höher durchlässigen Bodens mit lateral 
variierender Mächtigkeit. Links oben ist die räumliche Verteilung der Permeabilität kx (x) 
gezeigt. Die anderen drei Abbildungsteile sind Momentaufnahmen 1, 2 bzw. 5 Monate nach 
Pestizidauftrag. Abgebaute Pestizidteilchen sind grün, mobile rot und adsorbierte violett dar­
gestellt. 
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1/2 

1/2 

1 

Abbildung 10: Pestizidversickerung über einer uneben verlaufenden Schicht geringer durch­
lässigen Bodens. 
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daß die Pestizidfront durch die unterschiedlichen Sickergeschwindigkeiten rechts 
und links verzogen wird . 

4.2 Unebene Bodenoberfläche 

Einige Nutzpflanzen , z.B. Kartoffeln, werden gelegentl ich auf Erddämmen ange­
baut. Abb. 12 zeigt das Einwaschverhalten eines Pestizids, das gleichmäßig auf 
der Oberfläche ausgebracht wird . Die Pes tizidfront ist durch die gekrümmte Bo­
denoberfiä.che von Anfang an uneben. Wir stellen sogar noch eine Verstärkung 
der Verz<"rrung im Laufe des Sickerprozesses fest. Dieser Effekt beruht darauf, 
daß \1Vasser seitlich vom Damm abfließt und daher in den Gräben zwischen den 
Dämmen mehr Wasser einsickert und das Pestizid schneller eingewaschen wi rd. 

Dieses Ergebnis kann z.B. von Belang sein, wenn Bodenorganismen mit dem Pe­
st izid bekämpft werden sollen. ehmen wir z.B. an, Kartoffelpflanzen werden mit 
einem Nemat.ozid behandelt. Sind die Nematoden im Wurzelbereich der Pflanzen 
hauptsächlich direkt unter den Dämmen zu find en, dann werden sie erst von der 
P<"stiz iclfront erreicht, wenn diese zwischen den Dämmen schon wesentlich wei­
ter fortgeschrit ten ist. Dort bedroht die Chemikalie unter Umständen früher das . 
Grundwasser, als vom Zeit punkt der beabsichtigten Wirkung aus anzunehmen 
wäre. Eine mögliche Gegenmaßnahme wäre hier, das Pestizid nicht gleichmäßig 
über den ganzen Schlag sondern nur auf die Dämme aufzutragen. 

Sind wir nur an der Eindringtiefe eines Schadstoffs und nicht am räumlichen Ver­
teilungsmuster interessiert, so kann man das Verzerren der Front als Makrodisper­
sion zusammenfassen. Das bedeutet, eine eindimensionale Simulation berücksich­
t igt verschieden starke, makroskopische Flüsse durch einen Ficksehen Term in der 
Bewegungsgleichung. Genauso führen auch die unterschiedlichen mikroskopischen 
Geschwindigkeiten zur (normalen) Dispersion. 

4.3 Konzentrierte Kontamination 

Abb. J 3 zeigt einen Fall, bei dem die Chem ikalie räumlich begrenzt ausgebracht 
wird . Das kann unbeabsichtigt geschehen, wenn z.B. im Freiland ein Pestizid ab­
gefüllt und dabei teilweise verschüttet wird. Wir interessieren uns hier besonders 
für die laterale Ausbreitung der Chemikalie. Abb. 13 zeigt, daß sich die Kontami­
nat ion nicht erkennbar verbreitert . Sorption und Dispersion ziehen die Verteilung 
in der Fließrichtung stärker auseinander als senkrecht dazu. Es ist wichtig, an 
dieser Stelle nochmals darauf hinzuweisen, daß wir Flüsse in der ungesättigten 
Zone betrachten . 

Abb. 14 stellt eine Referenzsimulation mit emem quasi eindimensionalen Sy-
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1 2/3 

2/3 1/3 

Abbildung 11: Pestizidversickerung durch zwei aneinandergrenzende, unterschiedliche 
Bodenprofile. Die minimale Permeabilität ist links höher als auf der rechten Seite. 
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Abbildung 12: Pestizidversickerung unter einem Damm. Gezeigt ist die Situation am Tag des 
Pestizideintrags sowie 1, 2 und 3 Monate danach. Man beachte die höhere Sickergeschwin­
digkeit an den Seiten des Damms. 
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Abbildung 13: Versickern einer räumlich begrenzten Kontamination. Die Chemikalie breitet 
sich in der ungesättigten Zone kaum lateral aus . 
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stem dar . Sie wurde mit aufgenommen, um die stochastischen Schwankungen 
auf Grund der algori t hmischen Methoden abschätzen zu können. 

5 Bodenmodelle 

5 .1 Grenzen der Prognose 

Wenn ein Simulat ionsmodell für Wasser- und Pestizidtransport im Boden be­
urteilt. wird, b0t rachtel man die Qualität der W iedergabe natürlich statt finden­
der Prozesse durch die Cle ichungen, Rechenzeit - und Ressourcen-Anforderu ngen, 
Auflösung, Maßstab, Dimcnsionalität und ähnliches. Einige andere Aspekte, die 
ni cht direkt. im Modell begrün det. sind , begrenzen ebenfalls erheblich die Vorher­
sagefähigkeit eines Programms. 

Viele Daten des Bodens sind in den meisten Fällen nicht verfügbar. Wenn ein 
Modell z.B. den Fluß in einem System von Trockenrissen berechnen kann, m üssen 
erst Ort und Struktur der Risse best immt werden, bevor das Modell zum Einsatz 
kom me11 kan n. Ebenso sind häufig die hydraulischen Funkt ionen Permeabili tät 
und Saugspannung nicht bekannt, oder nicht für sä.mtl iche Horizont tiefen. Noch 
strenger si ud die Datenanforderungen , wenn Hysterese oder laterale Heterogenität 
berücksichtigt wf•rden sollen. 

F ür Z<"itlicb begrenzte Simul a tionen (bis zu wenigen Monaten) ist ein entschei­
dender Fak to r prinzipiell un vorhersagbar , näm li ch das Wetter im Simulat ions­
zeit raum. 

Diese Pun kt<' b<'grenzen drastisch d ie Vorhersa.gefähigkeit bei der Simulation von 
einzelnen Szem1.rien. Insbesondere ist auch ein ideales Modell nicht. in der Lage 
die Situat ion an einem bestimmten Ort für die Zukunft genau zu prognostizieren , 
da. die notwendigen Daten nicht verfügbar sind. 

Andere Fragen lassen sich sehr viel besser beantworten . Wenn man z.B. dje Ex­
position ei nes bestimmten Pesti zids auf sächsischen Ackerböden beurteilen möch­
te, wi rd man verschiedene, typische Böden mit verschiedenen Wettersituationen 
simul ieren und d ie stati stische Verteilung der Ergebnisse betrachten. In einem 
anderen Fall möchte man die Auswirkung einer bestimmten Situation beurteilen , 
z.B. ci11es sehr s tarken Regens über einem Damm. In solchen Fällen ist die Vorher­
sagekra ft im wesent lichen dmch die Leistungsfähigkeit des P rogramms begrenzt 
und wenige r d urch d ie Verfügbarkeit der Daten. 
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Abbildung 14: Referenzsimulation einer gleichmäßigen Pestizidverteilung über homogenem 
Boden mit ebener Oberfläche. Die Fluktuationen in der Verteilung sind durch die stochasti­
schen Algorithmen bedingt. 
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5.2 Diskret oder kontinuierlich? 

Wir haben Wasserbewegung und Pestizidtransport mit diskreten Algorithmen 
modelliert. Ob diskrete, stochastische Algorithmen oder bewährte, kontinuierliche 
Verfahren vorzuziehen sind, hängt entscheidend von Struktur und Zielsetzung der 
Simulationen ab. 

Gittergase eignen sich gut zur Parallelisierung und direkten Hardware-Implemen­
t ierung. Damit sind sie gute Alternativen für sehr großräumige Simulationen , bei 
denen der Mehraufwand der Konstruktion von Special Purpose Computern durch 
den Leistungsgewinn aufgehoben wird. 

Der Einsatz von Gittergasen wird begrenzt durch die Schwierigkeit, hydraulische 
Funktionen, Permeabilität und Saugspannung, in Abhängigkeit vom Wasserge­
halt, nach exakten Vorgaben zu implementieren. In den meisten Anwendungen 
sind die hydraulischen Funktionen nicht genau bekannt und schon aus diesem 
Grund müssen Abschätzungen verwendet werden. Wenn allerdings gerade erprobt 
werden soll, wie die Wasserbewegung von Details der Funktionen oder Effekten 
wie Hysterese abhängt , sind Gittergase möglicherweise ungeeignet. 

Die Methode des Particle Tracking bietet gewisse Vorteile bei der Parallelisie­
rung durch Verwendung mehrerer (Größenordnung 102 ) Prozessoren. Auf solchen 
Rechner-Clustern werden wieder großräumige Simulationen durchgeführt , wobei 
oft ein Prozessor oder eine Workstation für ein bestimmtes räumliches Gebiet 
zuständig ist. Der Erfolg der Parallelisierung hängt unter anderem sehr davon 
ab, wieviel die Rechner miteinander kommunizieren müssen. Ein Computer muß 
seinem Nachbarn mitteilen, wieviel Pestizid gerade aus seinem Gebiet herausfließt 
und wo es i11 das Gebiet des Nachbarn eintritt. Ohne Details zu erörtern soll hier 
nur angemerkt, werden, daß der Kommunikationsaufwand für die Randgebiete mit 
Particle Tracking oft geringer ist als m it Methoden, die eine Transportgleichung 
numerisch lösen. 

Ein anderer Vorteil des Particle Tracking besteht in seiner Einfachheit. Es ist we­
sen tlich einfacher, ein einzelnes Teilchen mit dem lokalen Wasserstrom mitführen 
zu lassen, als eine Transportgleichung zu formulieren. Auch die Phänomene Ad­
sorption und Bioabbau sind in einem einfachen Zugang sehr schnell zu implemen­
tieren. 

Beim Particle Tracking wird im wesentlichen nur an den Stellen gerechnet und 
Computerzeit verbraucht, wo sich Pestizid befindet. Mit einer konventionellen 
Methode wird die Transportgleichung in der Regel überall gelöst, d .h. auch dort 
wo die Konzentration gleich Null ist. 

hontinuierliche Berechnungen sind von Vorteil, wenn die zu untersuchenden Kon­
zentrationen sich um mehrere Größenordnungen unterscheiden. Beim Particle 
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Tracking muß eine hohe Teilchendichte pro Konzentration für geringe Pestizid­
kon:tentration verwendet werden . Wenn gleichzeit ig sehr hohe Konzentrationen 
auftreten, führt dies auch zu sehr großen Teilchenzahlen und damit langen Re­
chenzeiten . 

6 Ausblick 

In diesem Abschnitt bespreche ich Möglichkeiten die oben diskutiert.en Arbeiten 
weiterzuführen. Außerdem werden einige P unkte angeschnittell, deren Wichtig­
keit sich aus meinen Erfahrungen am UFZ ergibt, die a.ber noch nicht detailliert 
untersucht wurden . 

6.1 Gittergase 

Die untersuchten Gittergas Algo r.ithmen involvieren stochastische Elemente ::ur 
Lauf::eit. Der Zufall wi rd verwe11cl<"t, um die kontinu ierl ichen Systemparameter, 
cl .h . die hyd rau lischen Funktionen, mit der diskreten Teilchendynamik berücksich­
tigen zu können. Allerdings bremst die Berechnung von Zufallszahlen und der Ver­
gl<'ich mit Wahrscheinlichkeiten die ,.innerste Schleife", das ist der am häufigsten 
durchzuführende Programmteil. Bei einer direkten Hardware- Implementierung 
wird entweder das für einen Gitterknoten kodierende logische System relativ kom­
pliziert, oder die Zufallszahlen werden von einem separaten Generator erzeugt, 
was die Parallelisierung begrenzt . 

Eine Lösung sehe ich in der E inführung sogenannter eingefrorener Unordnung. Die 
Kanäle sind dann nicht mehr mit einer bestimmten Wahrscheinlichkeit durchlässig. 
Im einfachsten Beispiel gibt es nur völlig durchlässige (kx(x ) = 1) und isolieren­
de hanä.le ( kx (x ) = 0) . Hoch permeabler Boden wird durch vo rwiegend offene 
Kanäle repräsentiert und und urchlässiger Boden hauptsächlich durch isolierende 
Kanäle. Der entscheidende Punkt besteht darin, daß die stochastische Ver tei­
lung von offenen und geschlossenen Kanälen je nach lokaler Permeabilität vor 
der Hauptsimulation und nur einmal erfolgt . Wesentlich für die kontinuierliche 
Bewegung wird hier die räumliche Mittelung. 

Man redet hier von eingefrorener Unordnung, weil die zufälligen Elemente während 
der Dynamik unverändert bleiben. Im Gegensatz dazu sind die weiter oben be­
schriebenen Algorithmen Beispiele für dynamische Unordnung (englisch: annealed 
= ausgegl üht), wo vor jedem Teilchentransfer neu entschieden wird, ob der 1'.:a.nal 
pass iert werden soll. 

Die t heoretische Behandlung von eingefrorener Unord nung ist in der Regel we­
sent lich schwieriger als die Theori e dynamischer U norclnung. Wenn sich nur offene 
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und geschlossene l\.anäle im System befinden, spricht man von Bond-Perkolation. 
Bei stat istisch unabhängiger Verteilung der offenen Bonds mit Wahrscheinlich­
keit p, wird ein Quadratgitter mit vielen Knoten für p < 1/2 insgesamt isolieren. 
Für p knapp oberhalb von 1/ 2 muß ein Teilchen weite Umwege gehen, !Jm das 
Gesamtsystem zu durchschreiten. Die Perkolation ist ein Gebiet der stat istischen 
Physik, bei eiern Phasenübergänge zweiter Ordnung beobachtet werden . An die­
ser Stelle eine Einführung zu geben, würde den Rahmen des Berichts bei weitem 
sprengen . Das Konzept der Perkolation wird hier nur erwähnt, um aufzuzeigen, 
daß eine theoretische Behandlung, z.B. für die Kalibrierung, an einigen Stellen 
durch Simulationen ersetzt werden muß. 

Es ist. intPrc:'ssant zu beobachten daß im natürlichen Boden ebenfalls eingefrorene 
U11orclnung realisiert ist. Das komplizierte Flechtwerk aus Poren und Kapillaren 
,·eränclert sich nicht ständ ig, während es vom Wasser d urchflossen wird . 

6.2 Bodenwasser: Ersatzdynamiken 

Wi<' bereits f' rwähn t wurde , folgt die Bewegung des Bodenwassers in der un­
gesä.Lt igtf'n Zone in ausgezeichneter Näherung der Darcy-G leichung. Für einen 
Großteil der Anwendungen sind aber die hydraulischen Funktionen für Permea­
bilität und Saugspannung nicht verfügbar . Außerdem zeigt die Spannungskurve 
meist deutl iche Hysterese, das bedeutet beim Entwässern wird eine a ndere Span­
nung gemessen als beim Bewässern. 

Ein Simula.t.ionsmodell muß sich daher nicht nur da.nach beu rteilen lassen, wiege­
nau es d ie physikalischen Verhältnisse berücksichtigt, sondern auch im Hinblick 
<tuf s<' inc A11w<"ndbarkeiL. Eines der populärsten Modelle ist das I\a.pazitätsmo­
clell. das mit der Darcy-G leicbung nur sehr wenig zu tun hat. Es kommt ohne das 
l\.onzcp t der Saugspa.nnung a.us und schüttet gewissermaßen die Wassermenge, 
die über der „Kapazität'· einer Bodenschicht liegt , in die nächst darunterli egen­
de Schicht. Trotz erheblicher Schwächen quantitativer und auch qualitativer Art 
(Wasser kann z.B. nicht von unten nach oben fli eßen) erfreut es sich großer Be­
liebtheit. Die Mängel werden in Kauf genommen, weil das Modell nur sehr weni­
ge Parameter benötigt, die relativ einfach aus Bodenproben abgeschätzt werden 
köllnen. Diese sind im wesentl ichen Feldkapazität, permanenter Welkepunkt und 
eine globale Wasserleitfähigkeit. 

Die Anspruchslosigkeit bezüglich Eingabeparametern von Kapazitätsmodellen 
sollte man auch auf eine Darcy-Simulation übertragen können. Dazu müssen ei­
nem Satz weniger Parameter wie F'eldkapaz ität, Korngrößenverteilung, etc. hy­
draulische Funkt ionen zugeordnet werden. Selbstverständlich kann die Modellie­
rung nur so gut sein wie die I...:orrelation zwischen den globalen Parametern und 
hydraulischen Funktionen. Das gilt aber gleichermaßen für Kapazitätsmodelle, bei 
denen z1tsätzlich eine unzut reffende Modellierung akzeptiert wird. Es ist daher zu 
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erwarten, daß eine sorgfältige Untersuchung der Zusammenhänge zwischen leicht 
zugänglichen Bodenparametern einerseits und hydraulischen Funktionen anderer­
seits ein Darcy-Modell liefert, das mindestens so gute Prognose erlaubt wie ein 
Kapazitätsmodell. Es wäre genauso anspruchslos bezüglich der Eingabeparame­
ter. würde aber auch erlauben, Prozesse wie kap illaren Aufstieg zu modellieren . 
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