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Zusammenfassung

Stickstoff ist ein wesentlicher Bestandteil chemischer Strukturen wie DNS, RNS und
Proteinen, die das Leben der Organismen auf der Erde ermoglichen. Pflanzen nehmen
den benétigten Stickstoff aus dem Boden auf. Er wird in die Photosyntheseprodukte
eingebaut und fordert so das Wachstum. Der Gesamtstickstoffanteil im Boden ist stark
abhéngig von Klima, Vegetation, Bodenart und Landnutzung des jeweiligen Standortes.
Die verschiedenen Stickstoffverbindungen (u.a. Ammonium, Nitrat, Nitrit, gasformiger
Stickstoff, und organischer Stickstoff) sind durch biogeochemische Prozesse miteinan-
der verkniipft. Zusammen bilden diese Prozesse den Stickstoffkreislauf. In Griinlandbo-
den gehoren mikrobielle Nitrifikation und Denitrifikation zu den haufig vorkommenden
Prozessen. Die Aktivitit der Mikroorganismen und damit die Geschwindigkeit und In-
tensitdt, mit der die Transformationsprozesse ablaufen, sind stark abhingig von den
vorliegenden Umweltbedingungen. Insbesondere der mikrobiell im Boden verfiigbare
Sauerstoff spielt hier eine bedeutende Rolle: Wahrend er fiir die Nitrifikation notwendig
ist, wird die Denitrifikation durch ihn gehemmt. Die Denitrifizierer dagegen konnen,
miissen aber nicht Sauerstoff verwenden. Dadurch entsteht eine gekoppelte, nicht linea-
re Abhéngigkeit der Prozesse vom Sauerstoffgehalt.

Der Sauerstoffgehalt im Boden schwankt durch natiirliche Faktoren, wie Niederschlagser-
eignisse, aber dndert sich auch mit der Landnutzung. Die Ubergiinge zwischen aeroben
und anaeroben Bedingungen sind dabei fliekend, so dass eine strikte Trennung der bei-
den Prozesse in der Modellierung nicht sinnvoll ist.

In meiner Dissertation im Rahmen des Teilprojekts InDiLaNi im DFG Schwerpunkt-
programm Biodiversititsexploratorien entwickelte ich ein Simulationsmodell fiir eine
gekoppelte Nitrifikations-Denitrifikationsdynamik. Diese Dynamik ist abhingig vom
Sauerstoffgehalt und den Abundanzen der Nitrifizierer und Denitrifizierer. Das Mo-
dell brachte dabei Erkenntnisse iiber den Einfluss von Sauerstoff auf die Nitrifikations-
Denitrifikationsdynamik, diente jedoch nicht der Abschéitzung von tatséchlichen Stick-
stoftkonzentrationen im Boden. Mittels eines rein aeroben und eines strikt anaeroben
Sauerstoffszenarios wurde das Modell auf seine Giiltigkeit iiberpriift. Aerobe Bedingun-
gen fiithrten zu einer Nitrifikationsdynamik und anaerobe Bedingungen zu einer Deni-
trifikationsdynamik. Ein transientes Szenario, welches unter Annahme eines niedrigen

Sauerstoffgehaltes simuliert wurde, zeigte die Verkniipfung beider Prozesse. Eine Sen-



sitivitdtsanalyse diente der Eingrenzung auf die Modellparameter, welche den grofiten
Einfluss auf die Modelldynamik haben. Uber einen Zeitraum von mehr als 1000 Stunden
zeigte sich dabei, dass besonders die Wachstums- und Sterberaten der Nitrifizierer und
Denitrifizierer Einfluss auf die Modelldynamik haben. Mit Hilfe experimenteller Daten
sollten einige Modellparameter angepasst werden. Dies erwies sich als schwierig, da die
Datengrundlage nicht zu einer automatisierten Parameteroptimierung ausreichte und
so lediglich eine Anpassung per Hand erfolgen konnte. Dabei konnte mittels leichter
Verédnderungen der Umsatzgeschwindigkeiten der Teilprozesse die modellierte Dynamik
dem experimentellen Verlauf angendhert werden.

Durch die Biodiversitidtsexploratorien standen mir Zeitreihen fiir den Bodenwasserge-
halt und die Bodentemperatur zur Verfiigung. Aus der Reihe fiir den Bodenwassergehalt
konnte ich Sauerstoffgehalte berechnen und so Simulationen mit variablem Sauerstoff-
gehalt ausfiithren. Zusétzlich konnte ich den Einfluss von Temperatur und Bodenwas-
sergehalt auf das mikrobielle Wachstum einbringen. Dabei zeigte sich, dass die Sau-
erstoffgehalte in den Boden im aeroben Bereich lagen, so dass vor allen Dingen eine
Nitrifikationsdynamik zu beobachten war. Der Einfluss der Temperatur fiihrte in den
Simulationen zu einer leichten Verlangsamung der Prozesse, da sie immer etwas un-
ter dem mikrobiellen Optimum lag. Weiterhin konnte ich mit Informationen aus den
Biodiversitatsexploratorien Diinge- und Beweidungsereignisse modellieren. Durch den
Eintrag von Ammonium und Nitrat durch Mineraldiinger werden Transformationspro-
zesse angestofen und es kommt es zu starken Verdnderungen in den Stickstoffkonzentra-
tionen im Boden. Durch Beweidung erfolgt ein Ammoniumeintrag iiber den gesamten
Beweidungszeitraum. Diese externen Eintrige erwiesen sich in der Modellierung als so
stark, dass sie alle anderen, eventuell vorher ablaufenden Stickstoffumwandlungsprozes-

se iiberdeckten.
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Abstract

Nitrogen is an essential component of all organisms. Among these are plants, which ser-
ve as nourishment for animals and humans. Terrestrial plants take in nitrogen through
their roots and therefore out of the soil. The various nitrogen compounds are connec-
ted by different biogeochemical processes. Together they form the nitrogen cycle. The
commonly occurring processes include microbial nitrification and denitrification. The
activity of the microorganisms and thus the velocity and the intensity which drive the
transformation processes depend on the present environmental conditions. In particu-
lar, the oxygen content available in the soil is an important factor: While nitrification
depends on its availability, denitrification is inhibited by its presence. In contrast, deni-
trifiers can use oxygen but do not rely on it. Thereby, a coupled, non-linear relationship
between processes and oxygen content is generated. The soil oxygen content varies due
to natural factors but also changes according to the land use. The transition between
aerobic and anaerobic conditions is fluid, thus a strict separation between the two pro-
cesses during modeling is not sensible.

In my thesis within the context of the subproject InDiLaNi in the DFG priority program
Biodwersity Ezploratories, I developed a simulation model for the coupled nitrification-
denitrification dynamic. This dynamic depends on the oxygen content and the abun-
dances of nitrifiers and denitrifiers. The model provided knowledge on the influence of
oxygen on the nitrification-denitrification dynamic, but did not serve to estimate actual
nitrogen concentrations in soil. The model was validated using a strictly aerobic and
a strictly anaerobic oxygen scenario. Aerobic conditions led to a nitrification dynamic,
and anaerobic conditions led to a denitrification dynamic. A transient scenario that was
conducted under low oxygen conditions displayed the combination of the two processes.
A sensitivity analysis was conducted to narrow down the parameters to those that have
the most influence on the model dynamic. Over a simulation time of 1000 hours, the
growth and decay rates of nitrifiers and denitrifiers were most influential. Some model
parameters were optimized using experimental data. This proved difficult because the
data set did not suffice for actual parameter optimization, and thus only a manual ad-
aptation took place. In doing so, I was able to approximate the experimental dynamic
by making small changes in the parameter values of the transformation rates of the

sub-processes.
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The Biodiversity Exploratories enabled me to use time series for soil moisture content
and soil temperature. I calculated a time series for the soil oxygen content using the
soil moisture content and thus was able to simulate the model with a variable oxygen
content. Additionally, I was able to introduce the influence of temperature and soil moi-
sture content on microbial growth. It showed that the soil oxygen contents were in an
aerobic range leading to a nitrification dynamic. The influence of the temperature led to
a slight deceleration of the processes as the temperature stayed below the optimal mi-
crobial value the whole time. Furthermore, I was able to model fertilization and grazing
events using information from the Biodiversity Exploratories. The input of ammonium
and nitrate by mineral fertilizer initiated transformation processes, and the nitrogen
concentrations within the soil changed drastically. Grazing led to an ammonium input
over the whole grazing period. These external inputs were so strong that they covered

all other underlying nitrogen transformation processes.
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1. Einleitung

1.1. Der Stickstoffkreislauf im Boden

Stickstoff ist ein wesentlicher Bestandteil chemischer Strukturen wie DNS, RNS und
Proteinen, die das Leben der Organismen auf der Erde ermoglichen [16]. Pflanzen neh-
men den bendtigten Stickstoff aus dem Boden auf. Er wird in die Photosynthesepro-
dukte eingebaut und fordert so das Wachstum. Der Gesamtstickstoffanteil im Boden
ist stark abhingig von Klima, Vegetation, Bodenart und Landnutzung des jeweiligen
Standortes. Der Grofsteil des Gesamtstickstoffs im Boden liegt im A-Horizont als orga-
nisch gebundener Stickstoff vor. Pflanzen kénnen lediglich die anorganischen Stickstoff-
verbindungen Ammonium (N H;") und Nitrat (NO;3 ) aufnehmen, die nur einen kleinen
Teil des gesamten Stickstoffs bilden. Um das Pflanzenwachstum zu unterstiitzen, wer-
den die meisten Béden in der Landwirtschaft gediingt.

Diinger werden in organische, organo-mineralische und mineralische Diinger unterteilt.
Organische Diinger sind Mist, Giille und Jauche; mineralische Diinger bestehen aus
einzelnen oder mehreren Nahrstoffen (Stickstoff, Phosphor und Kalium). Mineralische
Stickstoffdiinger sind haufig aus Ammoniumnitrat, Ammoniumsulfat, Kaliumnitrat und
Kalkammonsalpeter hergestellt. Auch organische Diinger enthalten hohe Konzentratio-
nen an Stickstoff, Phosphor und Kalium.

Die Intensitat der Landnutzung von Griinlandbdden beeinflusst die Menge des im Boden
pflanzenverfiigbaren Stickstoffs. Durch Diingung, regelméafige Mahd und Viehbesatz an-
dert sich neben Ammonium- und Nitratkonzentrationen auch die Bodenstruktur. Durch
Mahd wird Stickstoff entzogen, durch Diingung wird Stickstoff eingetragen und durch
Viehbesatz wird Stickstoff sowohl entzogen als auch eingetragen. Mahd und Diingung
erfolgen meist mit Hilfe schwerer landwirtschaftlicher Geréte, die den Boden verdichten.
Auch durch Viehtritt kann es lokal zu Verdichtungen kommen, die zu einer schlechteren
Sauerstoffversorgung fithren. So veréndert sich die Zusammensetzung der mikrobiellen
Biomasse und es entsteht eine verinderte Dynamik in den Transformationsprozessen

der Stickstoffverbindungen.
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Abbildung 1.1.: Der Stickstoftkreislauf im Boden mit Nitrifikation, Denitrifikation, Mi-
neralisierung, Immobilisierung, Stickstofffixierung, anaerober Ammo-
niakoxidation und dissimilativer Nitrat-/Nitritreduktion (modifiziert
nach der Doktorarbeit von A. Focks [15]).



Die biogeochemischen Prozesse, welche die verschiedenen Stickstoffverbindungen in-
einander umwandeln, sind eng miteinander verkniipft und bilden zusammen den Stick-
stoffkreislauf (Abb. 1.1). Vier von Bodenmikroorganismen ausgefiihrte Prozesse, Stick-
stofffixierung und -mineralisierung sowie Nitrifikation und Denitrifikation, finden typi-
scherweise in Griinlandbdden statt. Diese Prozesse sind stark abhingig von den vorlie-
genden Umweltbedingungen Temperatur, Feuchte und dem Gehalt anderer Ressourcen
wie Sauerstoff und Kohlenstoff [60]. Insbesondere die Verfiigbarkeit von Sauerstoff ist
ein Faktor, der die Transformationsprozesse der Stickstoffverbindungen stark beein-
flusst. Mikrobiell verfiigbar ist hierbei nur der im Bodenwasser geloste Sauerstoff. Die
beiden Transformationsprozesse Nitrifikation und Denitrifikation reagieren unterschied-
lich auf den Gehalt von Sauerstoff: Nitrifikation und Nitrifizierer sind zwingend auf ihn
angewiesen, dagegen wird Denitrifikation durch Sauerstoff gehemmt und die Denitri-
fizierer konnen, aber miissen ihn nicht verwenden. Dadurch entsteht eine gekoppelte,
nicht lineare Abhéngigkeit der Prozesse vom Sauerstoffgehalt in Verbindung mit dem
Bodenwasser. Auf den genauen Zusammenhang dieser beiden Faktoren wird in Kapitel
2.2 dieser Arbeit eingegangen.

Im Freiland kommen keine konstanten Sauerstoffbedingungen im Boden vor. Die Sauer-
stoffgehalte variieren aufgrund unterschiedlicher Faktoren. Die beiden wichtigsten sind
dabei die Wetterbedingungen und die Landnutzung. Niederschlagsereignisse fiihren zu
hoéherem Wasser- und damit niedrigerem Sauerstoffgehalt im Boden [26], da durch den
hohen Wassergehalt die Bodenporen schlechter durchliiftet werden und die Diffusion von
gasformigem Sauerstoff in das Bodenwasser verlangsamt wird. Bodenfeuchte verdunstet
bei warmem und trockenem Wetter, was wiederum zu einem héherem Sauerstoffgehalt
im Boden infolge der besseren Durchliiftung fiihrt. Trocknet der Boden stark aus, ist
die Wassermenge, in welcher der Sauerstoff gelost ist, so gering, dass wieder eine Sauer-
stofflimitierung entsteht. Landnutzung kann verschiedene Auswirkungen auf den Sau-
erstoffgehalt im Boden haben. Die Nutzung von schwerem landwirtschaftlichen Gerit
oder das Gewicht von weidendem Vieh kann zu Bodenverdichtungen fiihren. Die Ver-
dichtung hindert das Wasser am Versickern, was dazu fiihrt, dass wesentlich schneller
wassergesattigte und dadurch anaerobe Bedingungen im Boden auftreten. Eine weite-
re Konsequenz von Verdichtung ist ein vermindertes Porenvolumen des Bodens, was
zu einer verringerten Sauerstoffkapazitiit fithrt [29]. Zusétzlich erhoht die Aufbringung
von fliissigem Diinger den Wassergehalt und verringert damit den Sauerstoffgehalt.
Dies wiederum fiihrt zu verzdgerter Nitrifikation und verstirkter Denitrifikation. Be-
wasserung erhoht die Wassermenge, die in den Boden gelangt. Dies kann, abhéngig von
der Intensitdt, die Bodenstruktur verdndern und die Auswaschung von Mineralien und
16slichem Material beschleunigen. Physikalische Bodeneigenschaften wie Permeabilitét,

Porengrofie und -stirke bestimmen die Bodenstruktur und haben grofen Einfluss auf



die Beliiftung des Bodens [47|. Pfliigen und die daraus resultierende Beliiftung des Bo-
dens fiir landwirtschaftliche Zwecke fithren zu hohen Sauerstoffgehalten im Oberboden
und so zu verstarkter Nitrifikation.

Durch Auflistung all dieser Faktoren wird offensichtlich, dass eine strikte Trennung von
aeroben und anaeroben Bedingungen nicht realistisch ist. Es ist notwendig, Nitrifikations-
und Denitrifikationsprozesse simultan unter sich stindig &ndernden Sauerstoffbedingun-
gen im Bodenwasser zu modellieren, anstatt nur konstante Werte fiir die Sauerstoffge-
halte zu verwenden. Durch die Biodiversitdtsexploratorien ergab sich die Moglichkeit,
Zeitreihen fiir die genannten Umweltparameter an bestimmten Standorten zu erhalten
und fiir das hier entwickelte Modell zu verwenden. Dadurch wurde es mir erméglicht, ein

realistisches Bild der Nitrifikations-Denitrifikationsdynamik im Freiland zu simulieren.



1.2. Ziel der Arbeit

Das entwickelte Modell soll die Auswirkungen von Sauerstoff auf die gekoppelte Nitrifi-
kations-Denitrifikationsdynamik simulieren. Dafiir war es nétig, ein neues Modell zu
entwickeln, da existierende Modelle entweder auf einzelne Prozesse beschrinkt oder
grofskalige Modelle sind, die den gesamten Stickstoffkreislauf, den Kohlenstoffkreis-
lauf und viele duftere Faktoren beinhalten, fiir die es schwierig ist, verlissliche Daten
zu bekommen. Eine Reduktion der grofsskaligen Modelle durch Ausschalten der nicht
relevanten Prozesse gestaltet sich schwierig, da die einzelnen Prozesse miteinander ver-
kniipft sind. Auferdem konnen #dufere Faktoren nicht einfach ausgeschaltet werden.
Eine Verdnderung an einem bestehenden Modell in diesem Umfang wire aufwéindiger
als die Entwicklung eines neuen Modells.

Das Modell soll dem wissenschaftlichen Erkenntnisgewinn dienen und ist das Modell
kein Instrument fiir das Landnutzungsmanagement, da es keine Aussagen dariiber tref-
fen kann, wie hoch die tatséchlichen Stickstoffgehalte im Boden sind, wie viel Stickstoff
ausgast und wie viel versickert. Die Aufnahme von Stickstoff in Pflanzen ist nicht im
Modell enthalten. Das Modell kann also nicht dabei helfen, Aussagen dariiber zu tref-
fen, wie viel Diinger ausgebracht werden muss, um einen gewissen Ertrag zu erhalten
oder um eine Uberdiingung zu vermeiden. Das Modell untersucht vielmehr auf einer
kleinen rdumlichen Skala, wie sich der Sauerstoffgehalt des Porenwassers auf den ge-
koppelten Nitrifikations-Denitrifikationsprozess auswirkt. Die meisten dufseren Faktoren
werden dazu aufer Acht gelassen. Im Verlauf der Arbeit werden lediglich Wassergehalt
und Temperatur ergdnzt und auf ihren Einfluss untersucht. Das Modell soll allgemeine
Aussagen iiber den Einfluss von Sauerstoff treffen. Ohne bodenspezifische Parametrisie-
rung (Wassergehalt, Porenvolumen, Sauerstoffgehalt im Porenwasser) kénnen genauere
Aussagen nicht gemacht werden. Mit Hilfe des Modells kann jedoch der Bereich des
Sauerstoffgehalts, in dem der Umschwung zwischen Nitrifikation und Denitrifikation
auftritt, genauer untersucht werden und die Dynamik simuliert werden. Im Gegen-
satz zu einem experimentellen Ansatz ist dies mit einem Modell deutlich leichter, da
der Ubergangsbereich experimentell nicht einfach definiert und eingestellt werden kann.
Mit Werten zu einem spezifischen Boden (Porenvolumen, Temperatur, Luftdruck) ist es
auch moglich, dass Modell zu kalibrieren, um den Ubergangsbereich quantitativ genauer
zu bestimmen. Da diese Werte nicht zur Verfiigung standen, werden Simulationen mit
niedrigem Sauerstoffgehalt (transiente Bedingungen), der in diesem Bereich des Um-
schwungs liegt, durchgefiihrt.

Ziel meiner Arbeit ist die Entwicklung eines Modells, das gekoppelte Nitrifikation und
Denitrifikation betrachtet und dabei explizit den Einfluss von Sauerstoff einbezieht.

Das Modell besteht aus einem System von Differentialgleichungen, die Nitrifikation



und Denitrifikation in Relation zu der mikrobiellen Biomasse abhingig von den Sauer-
stoffbedingungen im Bodenwasser beschreiben. Simulationsergebnisse fiir einen festge-
legten Satz von Parameterwerten unter verschiedenen Sauerstoffgehalten werden vorge-
stellt. Auferdem werden mittels einer Sensitivitdtsanalyse die einflussreichsten Parame-
ter identifiziert, um eine spitere Parametrisierung zu erleichtern. Durch die Verwendung
experimenteller Daten wird eine Parameteroptimierung durchgefiihrt. Mit der Anwen-
dung von Zeitreihen aus den Biodiversitédtsexploratorien wird das Modell auf realistische

Bodensauerstoff- und Bodenfeuchtebedingungen angewendet.



2. Modelle und Experimente zum
Stickstofftkreislauf in Boden

2.1. Die Modellierung des Stickstoffkreislaufs

Durch die mathematische Modellierung der verschiedenen Prozesse des Stickstoffkreis-
laufs wird die Funktion der mikrobiellen funktionellen Gruppen fiir die spezifischen
Umwandlungsschritte und ihr Zusammenspiel sichtbar. Dies ermdoglicht ein besseres
Verstiandnis der komplexen Systemdynamik. Etablierte Modelle fiir Transformations-
prozesse der Stickstoffverbindungen im Boden unterscheiden sich beziiglich ihrer Kom-
plexitdt, mathematischen Form, der betrachteten Stickstoffverbindungen und mikrobi-
ellen Biomasse [3].

Experimente zum fliekenden Ubergang zwischen Nitrifikation und Denitrifikation bei
abnehmendem Sauerstoffgehalt [30] und Berichte iiber Denitrifikation bei niedrigem
Sauerstoffgehalt [6] sowie experimentelle Hinweise auf simultane Nitrifikation und De-
nitrifikation [2| zeigen die Notwendigkeit, Nitrifikation und Denitrifikation nicht als ein-
zelne, sondern als verkniipfte Prozesse zu betrachten. Bisher existierende Modelle sind
jedoch héaufig auf einen Prozess und damit eine Sauerstoffbedingung (aerob oder anae-
rob) beschrénkt. Modelle, welche die Nitrifikation beschreiben, betrachten rein aerobe
Bedingungen und untersuchen nur Prozesse, die unter diesen Sauerstoffbedingungen
ablaufen [19, 17, 51]. Auf der anderen Seite haben Denitrifikationsmodelle ihren Fokus
auf anaeroben Prozessen und deren Dynamik und vernachlissigen dabei alle Prozesse,
die Sauerstoff bendtigen [35, 8, 36].

Um Verstiandnis fiir die Interaktionen der verschiedenen Transformationsprozesse und
die Auswirkungen von Sauerstoff besonders im Ubergangsbereich zwischen rein aeroben
und rein anaeroben Bedingungen zu erlangen, wird ein umfassenderes Modell benétigt,
das gleichzeitige Nitrifikation und Denitrifikation in Abhéngigkeit vom mikrobiell ver-
fiigbaren Sauerstoff betrachtet.

Nur wenige Untersuchungen erforschen jedoch bisher die gleichzeitige Nitrifikations-
und Denitrifikationsdynamik im Boden. Existierende Modelle wie das MiCNiT-Modell

|3] und Expert-N [56] beschreiben die Transformation von Stickstoffverbindungen unter



verdnderlichen Sauerstoffbedingungen, benétigen fiir die Siumaltion jedoch eine grofte

Anzahl von Parametern. Im Folgenden werde ich einige dieser Modelle vorstellen.

Das MiCNit- Modell [3] ist ein komplexes Modell zur Simulation mikrobieller Kohlen-
stoff- und Stickstoffumwandlung im Boden. Besonders die Modellierung der Emission
von N-Spurengasen ist eine mogliche Anwendung. Das Modell ist eingebettet in eine
Modellumgebung (MoBiLE), die Anfangsbedingungen und begleitende Okosystempro-
zesse, so wie Stickstoffaufnahme durch Pflanzen, Streuabbau, Bodenwasser und Boden-
temperatur durch etablierte Modellansétze zur Verfiigung stellt. Das Modell berechnet
explizit Dekomposition, die Dynamik der mikrobiellen Biomasse, Denitrifikation, auto-
trophe und heterotrophe Nitrifikation und wendet dabei das Konzept der mikrobiellen
Aktivitdt und des Transports von Gasen und Losungen zwischen anaeroben und aero-
ben Bodenfraktionen und durch das Bodenprofil an. Der Kohlenstoffkreislauf wird als
Kohlenstoffumsetzung im Boden, angetrieben durch mikrobielles Wachstum und Me-
tabolismus, beschrieben. Die Dekomposition von Pflanzeniiberresten und Bodenhumus
erfolgt mittels extrazellularer Enzymaktivitdt der mikrobiellen Biomasse. Im Boden-
stickstoffkreislauf sind Immobilisierung, Mineralisierung und Umsatz von anorganischen
und organischen Stickstoffformen verbunden mit dem Kohlenstoffumsatz enthalten. Die
Denitrifikation wird als anaerobes mikrobielles Wachstum auf 16slichem Kohlenstoff mit
der Nutzung von oxidierten Stickstoffverbindungen als Elektronakzeptor, einschlieftlich
der Simulation von Induktion und Repression der Denitrifikationsenzyme, beschrieben.
Autotrophe und heterotrophe Nitrifikation werden einschlieflich des Wachstums und
der Aktivitat der zugehorigen mikrobiellen funktionellen Gruppen modelliert. Chemo-
denitrifikation ist der temperatur- und pH-abhingige chemische Zerfall von Nitrit zu
NO und Nitrat. Der Transfer und die Emission von gasférmigen Stickstoffverbindungen
werden durch die Nutzung eines Bodengaskonzentrationsgradienten aus den Subrou-
tinen fiir Denitrifikation und Nitrifikation und die Berechnung der eindimensionalen
Diffusion realisiert. Der dynamische Wechsel des anaeroben Bodenvolumenanteils, der
das Auftreten von Nitrifikation und/oder Denitrifikation in einer Bodenschicht steuert,
wird durch eine modifizierte Version des anaeroben Ballons von Li et al. [38] simu-
liert. Der anaerobe (und aerobe) Volumenanteil wird aus dem bodenschichtspezifischen
Sauerstoffgehalt abgeleitet. Der Sauerstoffgehalt hingt wiederum vom Sauerstoffver-
brauch wahrend der mikrobiellen und Pflanzenwurzelatmung und von der Nitrifikation
als einen sauerstoffverbrauchenden Prozess ab. Aufserdem wird Sauerstoffdiffusion be-
trachtet, welche basierend auf dem Porenvolumen und dem Wassergehalt in der Boden-

matrix berechnet wird.



Ezpert-N [56] ist ein Modell fiir die Simulation von Wasser-, Stickstoff- und Koh-
lenstoffdynamik im Boden-Pflanzen-Atmosphirensystem. Es besteht aus verschiede-
nen Komponenten, die verschiedene Ansétze beschreiben: Bodenwasserfluss, Bodenwir-
metransport, Transformation von Bodenkohlenstoff- und Bodenstickstoffverbindungen,
Ernteprozesse und Bodenmanagement. Jede Einheit besteht aus verschiedenen Unter-
einheiten, die wiederum unterschiedliche Algorithmen zur Auswahl enthalten, um die
einzelnen Unterprozesse zu modellieren. Die Komplexitidt der Algorithmen reicht von
funktionellen Ansétzen (hdufig bei Managementmodellen benutzt) zu eher mechanis-
tischen Ansétzen, die in naturwissenschaftlichen Modellen genutzt werden. Die Mo-
dellstruktur erlaubt es dem Benutzer, die Untereinheiten auszutauschen, so dass der
Einfluss der verschiedenen Modellierungsansétze auf die Simulationsergebnisse kompo-
nentenweise analysiert werden kann. Diese Flexibilitdat erlaubt es dem Benutzer auch,
ein komplettes Modell selber zu gestalten, das der Verfiigharkeit der Eingabedaten und
dem Ziel der Untersuchung entspricht. Welche Daten eingegeben werden miissen, hingt
vom ausgewihlten Algorithmus ab. Umgekehrt bestimmen die eingegebenen Daten,
welcher Algorithmus ausgefiihrt werden kann. Gemessene Zeitreihen fiir Bodenwasser
und anorganische Stickstoffgehalte oder Erntedaten kdnnen in die Datenbank eingege-
ben und benutzt werden, um die Giite der Ubereinstimmung der Simulationen zu be-
stimmen. Fiir die Kohlenstoff/Stickstoffeinheit des Modells kann zwischen den beiden
Ansitzen LEACHN und CERES gewihlt werden. CERES ist ein simplistisches Modell,
bei dem der Stickstoffumsatz unabhingig vom Kohlenstoffumsatz simuliert wird. Beim
Modell LEACHN wird die Stickstoffdynamik vom Kohlenstoffumsatz angetrieben. Der
Einfluss von Sauerstoff wird indirekt entsprechend H.Johnsson et al. [27] durch den
Bodenwassergehalt simuliert. Dabei wird die Denitrifikationsrate unterhalb einer Gren-
ze unterdriickt. Der Boden ist nie mit Wasser geséttigt, so dass Nitrifikation immer
auftritt. Der Bodenwassergehalt hat auch Einfluss auf die Nitrifikation, da es fiir die
Nitrifikation einen optimalen Bereich gibt, aufterhalb dessen der Umsatz beschrinkt
ist. Dies wird allerdings auf den Bodenwassergehalt selbst und nicht auf den Sauerstoff
zurilickgefiihrt. In beiden Modellen ist der organische Kohlenstoff des Bodens in drei bis
sieben Pools unterschiedlicher Abbaubarkeit unterteilt. Die Mineralisation dieser Pools
wird durch eine Kinetik erster Ordnung mit hohen Ratenkonstanten fiir die aktiven und
niedrigen Ratenkonstanten fiir die ruhenden Kohlenstoffpools beschrieben. Der Stick-
stoffumsatz ist durch eine Reihe von Annahmen beziiglich der mikrobiellen Kohlenstoft-
nutzungseffizienz, der Humifizierungsrate und dem Stickstoffbedarf der Population der
Mikroorganismen an den Kohlenstoffumsatz gekoppelt. Dies resultiert in einer Nettomi-
neralisierung oder einer Nettoimmobilisierung des Stickstoffs. Fiir die unterschiedlichen
Transformationen gibt es Untereinheiten fiir Mineralisierung, Nitrifikation, Denitrifika-

tion und Harnstofthydrolyse. Die mikrobielle Biomasse wird nicht modelliert und der



direkte Einfluss des Sauerstoffs getrennt vom Bodenwassergehalt nicht untersucht. Das
Modell wird genutzt, um den Stickstoffumsatz in unterschiedlich gefiihrten Kulturbéden
und die Emission von Distickstoffmonoxid aus verschiedenen Boden unterschiedlicher

Landnutzung zu untersuchen.

Ecosys [19, 22, 43] ist ein Okosystemmodell. Das Bodenmodell basiert auf sechs orga-
nischen Zustanden zwischen den sich Kohlenstoff (C), Stickstoff (N) und Phosphor (P)
bewegen kénnen: Festes organisches Material, 16sliches organisches Material, sorbiertes
organisches Material, Azetat, mikrobielle Gemeinschaften und mikrobielle Reststoffe.
Jeder Zustand ist in zwei bis vier hierarchische Level biologischer Organisation aufge-
teilt:

e Organischer Material-Mikrobenkomplex definiert durch das Substrat (tierischer

Diinger, Pflanzenreste, partikulires organisches Material oder Humus).

e Der mikrobielle funktionelle Typ innerhalb jedes Komplexes (obligat aerobe Bak-
terien, fakultativ anaerobe Denitrifizierer, Pilze, anaerobe Fermentierer und Hs-
produzierende Azetogene, acetotrophe Methanogene, hydrogenotrophe Methano-
gene und Methanotrophen, NH, - und NO, -oxidierer und nicht-symbiotische
Diazotrophen).

e Strukturelle oder kinetische Komponenten innerhalb jedes Substrats oder funk-
tionellen Typs (z.B. Pflanzenrest — Protein, 16sliche Kohlenhydrate, Zellulose,
Lignin; mikrobieller funktioneller Typ — labil, stabil, lagerfdhig).

e Elementare Fraktion innerhalb jeder strukturellen oder kinetischen Komponente
(C, N, P).

Das Modell kann in einer, zwei oder drei Raumdimensionen genutzt werden, durch die
Reprisentation aller Zustands- und Ratenvariablen in ihren West nach Ost, Nord nach
Siid und vertikalen Positionen in einer komplexen Landschaft. Die biologischen Schliis-
selprozesse (Mineralisierung, Immobilisierung, Nitrifikation, Denitrifikation, Wurzel- und
Mykorrhizaaufnahme), welche die NyO-Produktion kontrollieren, werden mit den phy-
sikalischen Schliisselprozessen (Konvektion, Diffusion, Volatilisierung, Losung), die den
Transport von gasformigen Reaktanten bestimmen, und Produkten dieser biologischen
Prozesse gekoppelt. Die Simulation von Nitrifikation und Denitrifikation ist sensitiv
abhéngig von der luftgefiillten Bodenporositit, welche wiederum vom wassergefiillten
Porenraum abhéingt. Ecosys modelliert weiterhin den oberflachlichen Energieaustausch,
unterirdischen Warmetransport, vertikale und laterale Bewegung von Wasser und Lo-

sungen und die Auswirkungen von Bodentemperatur auf mikrobielle Aktivitit und
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Gasaustausch. Die benoétigten Eingabeparameter erfordern Informationen zu Stand-
ort, Topographie, Boden, Wetter, Boden- und Pflanzenmanagement. Das Modell hat
aufgrund seiner Komplexitit ein weites Feld an Einsatzmoglichkeiten, wie zum Bei-
spiel die Modellierung topographischer Effekte borealer Schwarzfichtenwélder auf die
Okosystemproduktivitit [22], die Okosystemproduktivitit von borealen Espenwiildern
unter dem Einfluss von Trockenheit und Klimawandel [23] oder die Simulation zeitli-
cher Variabilitat von Distickstoffmonoxidemissionen aus gediingten, landwirtschaftlich

genutzten Boden [43].

DNDC [37] ist ein von Niederschlagsereignissen gesteuertes, prozessorientiertes Simu-
lationsmodell fiir die Emission von N>O, Kohlenstoffdioxid und N, aus landwirtschaft-
lichen Boden. Es enthilt drei Submodelle fiir die thermale Hydraulik, Dekompositi-
on und Denitrifikation. Einfache Klimadaten fithren zur Produktion von dynamischer
Bodentemperatur und Bodenfeuchteprofilen und Verschiebungen von aerob-anaeroben
Bedingungen. Zusitzliche Eingabeparameter bestimmen die Bodentextur, biochemische
Prozesse und landwirtschaftliche Methoden. Zwischen den Niederschlagsereignissen do-
minieren Dekomposition von organischem Material und andere Oxidationsprozesse (ein-
schlieklich Nitrifikation), wodurch sich die Gehalte von organischem Gesamtkohlenstoff,
16slichem Kohlenstoff und Nitrat fortwidhrend dndern. Wahrend eines Niederschlagser-
eignisses werden durch Denitrifikation NoO und Ny produziert. Fiir das Denitrifikati-
onsmodell wird das Modell von Leffelaar und Wessel [36] verwendet. Das Dekompositi-
onsmodell ist nach Molina et al. [45] modelliert. Unter aeroben Bedingungen finden De-
komposition und andere Oxidationsprozesse, einschlieflich Nitrifikation, statt. Mit der
Dekomposition von Reststoffen, mikrobieller Biomasse und teilweise durch Humifikation
und Adsorption stabilisiertem Material findet auch die Assimilation von anorganischem
Kohlenstoff und Stickstoff in die mikrobielle Biomasse statt. Das Dekompositionsmodell
beinhaltet drei aktive Kohlenstoffpools fiir die Dekompositionsabfolge. Wahrend eines
Niederschlagsereignisses stoppt die Dekomposition. Die Dekomposition erfolgt schich-
tenweise und gleichzeitig in allen drei Pools. Fiir das eindimensionale Bodenwarme- und
Bodenfeuchteflussmodell wird der Boden in horizontale Schichten unterteilt, in denen
gleichférmige Temperatur- und Feuchtebedingungen herrschen. Fiir jeden Zeitschritt
werden die Warme- und Wasserfliisse zwischen den Schichten bestimmt. Fiir den Wech-
sel zwischen Nitrifikation und Denitrifikation wird eine Grenze von 40% Bodenfeuchte
festgelegt, oberhalb der Denitrifikation stattfindet. Gleichzeitige Nitrifikation und Deni-
trifikation gibt es nicht. Dieses Modell ist aufgrund dieser Annahme veraltet und wurde
durch das deutlich komplexere Modell Pnet-N-DNDC |37, 38| ersetzt.
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Pnet-N-DNDC' |37, 38| ist ein prozessorientiertes Modell, um die Emissionen von NoO
und NO aus Waldbdden vorherzusagen. Dazu wurden drei existierenden Modellen wei-
tere Eigenschaften hinzugefiigt. Mittels zweier Komponenten werden (1) die Auswirkun-
gen von 6kologischen Einflussfaktoren (z.B. Klima, Boden, Vegetation und anthropoge-
ne Aktivitéat) auf die Bodenparameter (z.B. Temperatur, Feuchte, pH, Redoxpotential
und Substratkonzentrationen (NH,, NO;, DOC)) und (2) die Auswirkungen der Bo-
denparameter auf die biochemischen oder geochemischen Reaktionen, welche NO- und
N>O-Produktion und Verbrauch bestimmen, simuliert. Die erste Komponente enthilt
drei Submodelle fiir die Modellierung des Bodenklimas, des Waldwachstums und die
Umwandlung von organischem Bodenmaterial. Die zweite Komponente enthélt zwei
Submodelle fiir Nitrifikation (N) und Denitrifikation (DNDC). Fiir die Simulation von
verdnderlichen Sauerstoffbedingungen wird das Konzept des anaeroben Ballons verwen-
det. Es gliedert den Boden in aerobe und anaerobe Anteile, so dass Nitrifikation und
Denitrifikation gleichzeitig moglich sind. Die Grofe des Ballons wird durch den simu-
lierten Partialdruck des Sauerstoffs bestimmt, der auf Grundlage der Sauerstoffdiffusion
und der Verbrauchsraten im Boden berechnet wird. PnET ist ein Waldphysiologiemo-
dell fiir die Vorhersage von Waldphotosynthese, Atmung, Produktion und Allokation
von organischem Kohlenstoff und Laubproduktion. DNDC ist ein biogeochemisches Mo-
dell fiir den Boden, um Dekomposition und Denitrifikation im Boden vorherzusagen.
Das Nitrifikationsmodell bestimmt die Wachstums- und Sterberaten der Nitrifizierer,
die Nitrifikationsrate und die nitrifikationsinduzierte NO- und NoO-Produktion. In der
ersten Komponente wird der Einfluss der 6kologischen Einflussfaktoren auf die Boden-
umweltfaktoren durch die drei verkniipfte Untermodelle quantifiziert. Das Bodenklima-
modell berechnet Bodentemperatur, -feuchte und Redoxpotentialprofile basierend auf
taglichen Klimadaten, physikalischen Bodeneigenschaften, Bodenwasserstatus, thermal-
hydraulischem Einfluss von Pflanzen und Bodenatmung. Das Waldwachstumsmodell si-
muliert Waldwachstum durch solare Einstrahlung, Temperatur, Wasserstress und Stick-
stoffstress und gibt Laubproduktion, Wasser- und Stickstoffbedarf und Wurzelatmung
an das Bodenklima- oder Dekompositionsmodell weiter. Das Dekompositionsmodell si-
muliert die Substratkonzentrationen (z.B. DOC, N H; und NO; ) aufbauend auf Klima,
Bodeneigenschaften und Managementmafnahmen. In der zweiten Komponente wird der

Einfluss der Bodenparameter auf Nitrifikation und Denitrifikation bestimmt.

Diese Modelle haben den Vorteil, komplexe Zusammenhéange, wie verschiedene Trans-
formationsprozesse der Stickstoffverbindungen, unterschiedliche Kohlenstofffraktionen,
Kopplung von Kohlenstoff- und Stickstoffkreislauf und den Einfluss von Umwelt- und
Umgebungsfaktoren darstellen zu kénnen. Dadurch kénnen sie die Dynamik der Sub-

stratkonzentrationen realitdtsnah simulieren. Allerdings ist dazu auch eine grofe Anzahl
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von Eingabeparametern notwendig, die selten im ben&tigten Umfang und in ausreichen-
der Qualitit zur Verfiigung stehen. Diese Modelle weisen durch die vielen betrachteten
Prozesse und Einflussfaktoren einen hohen Komplexitatsgrad auf, so dass es nicht mog-
lich ist, einzelne Prozesse und Faktoren herauszugreifen und ihr Zusammenwirken zu
betrachten. Um den Einfluss von Sauerstoff auf die Nitrifikations- und Denitrifikati-
onsdynamik erkldaren zu konnen, sind diese Modelle somit nicht geeignet. Dazu ist ein
Modell notwendig, das sich auf diese beiden Prozesse und die damit verbunden Substra-
te konzentriert und alle iibrigen Einflussfaktoren ausblendet. Ein solches Modell wird
in meiner Arbeit entwickelt und angewendet.

Die Parametrisierung eines Simulationsmodells ist hiufig kritisch, da realistische Para-
meterwerte nur selten der Literatur entnommen werden kénnen. Sie miissen daher in
Experimenten bestimmt werden, die oftmals zeit- und arbeitsaufwéndig sind. Aufserdem
sind die meisten Parameterwerte abhédngig von den Umweltbedingungen, so dass gefun-
dene Literaturwerte selten fiir die Parametrisierung eines Modells verwendbar sind. In
diesem Zusammenhang sind Sensitivitdtsanalysen ein Mittel, um die Anzahl der bend-
tigten Parameterwerte beschrinken zu konnen, indem diejenigen Parameter bestimmt
werden, welche den gréften Einfluss auf die Modelldynamik besitzen. Die Ergebnisse
einer Sensitivitdtsanalyse miissen fiir jedes Modell einzeln ausgefiihrt werden und sind
selten iibertragbar. Daher fiihre ich fiir das in meiner Arbeit entwickelte Nitrifikations-

Denitrifikationsmodell eine eigene Sensitivitdtsanalyse durch.
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2.2. Einfluss von Sauerstoff und Wassergehalt auf
die Aktivitat der Mikroorganismen und auf

Nitrifikation und Denitrifikation

Der Anteil des mikrobiell verfiigbaren Sauerstoffs im Boden bestimmt mafsgeblich den
Umfang, in dem die jeweiligen Transformationen der Stickstoffverbindungen stattfinden
[3]. Dieser Anteil ist jedoch fiir verschiedene Béden unterschiedlich und &ndert sich mit
der Bodentiefe und iiber das Jahr (Abb. 2.1). Daher ist es von Interesse, ein Modell
zu betrachten, das variable Sauerstoffbedingungen abbilden kann. Zwar bendtigen die
Mikroorganismen nicht den in Abbildung 2.1 dargestellten Luftsauerstoff, sondern den
im Bodenwasser gelosten Sauerstoff, aber diese beiden Grofien hingen miteinander zu-

sammen. Die Erlduterung folgt weiter unten in diesem Unterkapitel.
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Abbildung 2.1.: Sauerstoff- und Kohlenstoffdioxidgehalte in der Bodenluft in 30 und 90
cm Bodentiefe in einem sandigen Lehm (- - -) und einem schluffigen
Ton (-) unter Apfelbdumen [5].

Der Einfluss von Sauerstoff auf die Aktivitdt der nitrifizierenden und denitrifizie-
renden Mikroorganismen und auf die Nitrifikations- und Denitrifikationsprozesse muss
dabei getrennt betrachten werden, weil er sich unterschiedlich auswirkt. Das Wachs-
tum der Mikroorganismen geht im Modell explizit nur in die Gleichungen fiir die ni-
trifizierenden und denitrifizierenden Mikroorganismen ein, wihrend die Transformation
der Stickstoffverbindungen getrennt davon durch Umsatzgeschwindigkeiten beschrieben
wird.

Die nitrifizierenden Mikroorganismen (Nitrifizierer) benttigen den im Bodenwasser ge-
16sten Sauerstoff zwingend und sind daher strikt aerob. Ohne Sauerstoff stellen sie ihr

Wachstum ein. Mit steigendem Sauerstoffgehalt steigt auch ihre Aktivitit an (Abb. 2.2).
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Abbildung 2.2.: Auswirkung von geldstem Sauerstoff auf die Aktivitit der Nitrifizierer
und Denitrifizierer.

Die denitrifizierenden Mikroorganismen (Denitrifizierer) benttigend Sauerstoff nicht

zwingend. Sie konnen auch unter anaeroben Bedingungen wachsen und sind daher fa-
kultativ anaerob. Ist der geloste Sauerstoff im Bodenwasser limitierend, kénnen sie zu
alternativen Elektronenakzeptoren (Nitrat, Nitrit und Distickstoffmonoxid) wechseln.
Allerdings ist ihre Wachstumsrate unter aeroben Bedingungen optimal und so wird das
Wachstum der Denitrifizierer unter anaeroben Bedingungen niemals so stark ausfallen
wie unter aeroben Bedingungen (Abb. 2.2). Ich gebe den relativen Sauerstoffgehalt des
Bodens in Prozent, bezogen auf den maximal im Bodenwasser gelsten Sauerstoffgehalt,
an. Die tatsdchliche Menge variiert abhingig von Standort, Temperatur, im Wasser ge-
16sten Stoffen und Luftdruck. Im weiteren Verlauf der Arbeit beziehe ich mich mit
der Formulierung “Sauerstoffgehalt” auf den im Bodenwasser gelésten, relativen Sau-
erstoffgehalt, der damit zugleich auch abhingig ist von der Menge des Bodenwassers.
Der Gehalt bezeichnet hier die reine Menge an gelostem Sauerstoff, bezogen auf einen
festgelegten Bodenausschnitt (in diesem Fall Gramm Boden Trockengewicht), der den
Mikroorganismen zur Verfiigung steht.
Der Nitrifikationsprozess ist, wie auch die ausfithrenden Mikroorganismen, aerob. Damit
er stattfindet, muss Sauerstoff vorhanden sein. Das Ausmaf, in dem nitrifiziert wird,
steigt mit wachsendem Sauerstoffgehalt an (Abb. 2.3) [57]. Im Gegensatz dazu unter-
scheidet sich der Denitrifikationsprozess von den ausfiihrenden Denitrifizierern, was den
Sauerstoffbedarf betrifft.

Das in der Zelle befindliche Enzym zur Denitrifikation wird durch Sauerstoff gehemmt
[42]. Daher ist die Denitrifikation ein rein anaerober Prozess. Das Ausmal, in dem de-

nitrifiziert wird, sinkt also mit steigendem Sauerstoffgehalt (Abb. 2.3).
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Abbildung 2.3.: Nitrifikation und Denitrifikation in Abhéngigkeit vom im Bodenwasser
gelosten Sauerstoff.

Wie oben erwiahnt, verwenden die Mikroorganismen den im Bodenwasser gelosten Sau-
erstoff und nicht den Bodenluftsauerstoff. Neben dem Sauerstoff selbst brauchen sie
auch Wasser, um die darin gelésten Substanzen aufnehmen zu koénnen und nicht aus-
zutrocknen. Der Gehalt des im Bodenwasser gelosten Sauerstoffs hingt von der Bo-
denfeuchte ab (Abb. 2.4). Der Sauerstoffgehalt steigt zunéchst linear mit der Menge
des Bodenwassers bis zu einem Punkt, an dem durch die fehlende Durchliiftung der zu
einem Grofsteil gefiillten Bodenporen die Nachlieferung von Sauerstoff durch Diffusion
verlangsamt wird und schlieflich fast ganz zum Erliegen kommt, so dass kein Sauerstoff

mehr im Wasser gelost ist.

relativer O,—Gehalt [%]
10

maximaler |
Gehalt

, , , — : Bodenfeuchte [% VWC]
0 20 40 60 80 100

Abbildung 2.4.: Geloster relativer Sauerstoffgehalt im Bodenwassers bei steigender Bo-
denfeuchte (in Prozent des Volumetrischen Wassergehalts VWC).
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Bei einem wassergesittigten Boden ist das gesamte Porenvolumen mit Wasser ge-
fiillt und es gibt keine Bodenluft mehr. Der im Wasser geloste Sauerstoff ist schnell
verbraucht und die Nachlieferung durch Diffusion vergleichsweise langsam, so dass in-
nerhalb kurzer Zeit anaerobe Bedingungen vorliegen und in Folge dessen anaerobe Pro-
zesse, in diesem Fall die Denitrifikation, ablaufen.

Befindet sich die Bodenfeuchte bei oder unterhalb der maximalen Wasserhaltekapazitét,
sind nur Klein- und Mittelporen wassergefiillt, die Grobporen aber luftgefiillt. Durch
die Grobporen diffundiert schnell Sauerstoff in das Bodenwasser. Die Bedingungen sind
optimal fiir aerobe mikrobielle Aktivitdt, wie die Nitrifikation.

Ist der Boden fast komplett ausgetrocknet und nahe beim Welkepunkt, sind lediglich
noch die Feinporen mit Wasser gefiillt. Die mikrobielle Aktivitdt ist eingeschrinkt, da
nur wenige Mikroorganismen noch von geniigend Wasser umgeben sind.
Bodenmikroorganismen siedeln aufgrund besserer Néhrstoffverfiighbarkeit und héherer
Sicherheit vor eventuellen Rdubern bevorzugt in den Mittel- und Feinporen des Boden-
raums [53]. Mikrobielle Prozesse benétigen Wasser und das Wasser in den Bodenporen
bestimmt die Beliiftung und behindert die Gasdiffusion [18]. Allgemein gilt, dass die
Denitrifikationrate ab einem Porenwassergehalt von 60% ansteigt [9]. Die Nitrifikati-
onsrate sinkt bei einem gewissen Gehalt, ab dem die Sauerstoffverfiigbarkeit durch das
Wasser verringert wird [18|. Die optimalen Verhéltnisse fiir die Nitrifikation liegen bei
einem Porenwassergehalt zwischen 40 und 60% [9].

Der Wassergehalt im Boden hingt ab von der Wasserversorgung durch Regen und Be-
wasserung, von dem Verlust durch Versickerung, Evaporation von der Bodenoberfliche,
der Aufnahme und Transpiration durch Pflanzen und von der Kapazitit des Bodes,
Wasser zu speichern. Diese Faktoren wiederum hingen von der Topographie, der Bo-
dentextur, dem Klima, dem Pflanzenwachstum und der Nutzung des Standortes ab [18].
Der Wassergehalt kann innerhalb einer Fliche variieren und ist normalerweise auch in-
nerhalb des Bodenprofils unterschiedlich (Abb. 2.1).

Aus dem Zusammenhang zwischen Sauerstoffgehalt und Bodenfeuchte aus Abbildung
2.4 ergibt sich fiir Nitrifikation und Denitrifikation eine Abhingigkeit von der Boden-
feuchte (Abb. 2.5). Implizit ist darin die Abhéngigkeit vom darin gelosten Sauerstoff
enthalten.

Der genaue Verlauf der Kurven aus Abbildung 2.5 ist abhéngig von der Sensitivitét
der Prozesse gegeniiber der Sauerstofflimitierung (Nitrifikation) bzw. dem Sauerstoff
selbst (Denitrifikation) und dem genauen Zusammenhang zwischen gelostem Sauerstoff
und Wassergehalt eines spezifischen Bodens. Dieser Zusammenhang ist abhéngig von
der jeweiligen Bodenstruktur. Je nachdem wie die Aufteilung des Bodens in Grob-,
Mittel- und Feinporen ist, verlauft die Kurve anders. Bei einem Boden mit niedriger

maximaler Wasserhaltekapazitiat kann davon ausgegangen werden, dass im Vergleich zu
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Abbildung 2.5.: Abhéngigkeit von Nitrifikation und Denitrifikation von der
Bodenfeuchte.

einem Boden mit hoher Wasserhaltekapazitit viele Grobporen vorhanden sind. Auch
ist davon auszugehen, dass die maximalen Umsatzraten fiir beide mikrobiellen Grup-
pen nicht gleich hoch sind. Da die maximale Hohe der Umsatzraten jedoch von vielen
Faktoren abhéngt, habe ich an dieser Stelle die Abbildung vereinfacht und sie fiir beide
mikrobiellen Gruppen gleich dargestellt.
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2.3. Auswertung von Experimenten zur
Transformation von Stickstoffverbindungen im
Boden

2.3.1. Biodiversitatsexploratorien

Die Biodiversitats-Exploratorien sind ein von der Deutschen Forschungsgemeinschaft fi-
nanziertes Verbundprojekt (DFG Schwerpunktprogramm 1374 - Bereich Infrastruktur).
Drei Exploratorien (Schwibische Alb, Hainich, Schorfheide-Chrorin) dienen als offene
Forschungsplattform fiir Wissenschaftler aus ganz Deutschland.

Untersucht werden dabei die Beziehungen zwischen der Biodiversitat verschiedener Ta-
xa und Ebenen, die Rolle von Landnutzung und Management fiir die Biodiversitat und
die Funktion der Biodiversitit fiir Okosystemprozesse [49].

Die Exploratorien stellen mit ihrer wissenschaftlichen Infrastruktur das notwendige Um-
feld, um entscheidende Fragen zum Biodiversitatswandel zu bearbeiten und den Einfluss
dieser Verinderungen auf Okosystemprozesse abschitzen zu konnen [49].

Anderungen in der Landnutzung und deren Intensitit wirken sich grundlegend auf die
Biodiversitiat aus. Gegenwirtig verzeichnet die Biodiversitdt eine generelle Abnahme
aufgrund anhaltender Verdnderungen in der Landnutzung. Obwohl die Beziehungen
zwischen Landnutzung und Biodiversitit fiir einige Organismengruppen bereits gut
untersucht wurden, besteht noch Forschungsbedarf. Weiterhin ist unbekannt, wie die
Diversititen einzelner Gruppen untereinander in Bezug stehen und ob sie und ihre je-
weiligen genetischen Diversitdten dhnlich auf Landnutzungséinderungen reagieren. Fiir
natiirliche Systeme ist die funktionelle Bedeutung der Biodiversitdt immer noch un-
klar, da verschiedene Managementstrategien die Effekte {iberlagern. Ziel dieser Studie
in realen Landschaften ist es, mit Hilfe der Kombination von Monitoring-Ansétzen und
Messungen der funktionellen Diversitdt in Experimenten die Verbindungen zwischen
Landschaftsverdnderung, genetischer Diversitdat, Artendiversitit, der Vielfalt an biolo-
gischen Interaktionen und den Okosystemdienstleistungen zu untersuchen [49)].

Der Aufbau der Biodiversititsexploratorien ist an die Untersuchung in den drei Explora-
torien angepasst. Jedes Exploratorium enthélt eine grofse Zahl an Untersuchungsflichen,
die sich in ihrer Untersuchungsintensitit unterscheiden. Uber ausgewihlte Landschafts-
bereiche wurde ein Raster mit insgesamt 1000 Fldchen pro Exploratorium gelegt. In
diesen wurden die Zahl und Haufigkeit von Pflanzenarten sowie Landnutzungstypen
und -intensitdten dokumentiert. Zusatzlich wurden jeder Flache Bodenproben entnom-
men und analysiert [49].

Nach der ersten Erfassung wurden insgesamt 100 dieser Flichen (je 50 vom Typ Wald
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und Griinland pro Exploratorium) fiir eine intensivere Untersuchung ausgewéhlt. Diese
reprasentieren den Gradienten der Landnutzungsintensitiat von weitgehend ungenutzten
bis zu stark genutzten Okosystemen. Diese Experimentierstandorte sind mit Geriten

zur Messung von Boden- und Lufttemperatur sowie Bodenfeuchte ausgestattet.

2.3.2. InDiLaNi

Die vorliegende Arbeit entstand im Teilprojekt “Influence of different land use intensi-
ties on abundance, diversity and activity of nitrogen fixing microbes as well as ammonia
oxidizing bacteria and archaea in grassland ecosystems® (InDiLaNi) der Biodiversitits-
exploratorien in Kooperation mit Prof. Dr. Michael Schloter vom Helmholtz-Zentrum
Miinchen, Abteilung fiir Umweltgenomik. Im Rahmen des Projekts wurde der Einfluss
von verschiedenen Landnutzungsintensitiaten auf Abundanz, Diversitdat und Aktivitit
von stickstofffixierenden Mikroorganismen sowie ammoniakoxidierenden Bakterien und
Archaeen in Griinlandokosystemen untersucht. Die Verbindungen zwischen oberirdi-
scher (Pflanzen) und unterirdischer (Mikroorganismen) Diversitdt wurden mit groferer
Genauigkeit untersucht, um die Rolle von verschiedenen Landnutzungsintensititen in
Griinlandokosystemen zu erkennen. Der Fokus wurde auf mikrobielle Gemeinschaften,
welche die Stickstofffixierung und die Ammoniumoxidation durchfiihren, gelegt, da dies
zwei zentrale Schritte im mikrobiellen Stickstoffkreislauf sind. Dabei wurde von der Hy-
pothese ausgegangen, dass Struktur und Aktivitdt von Stickstofffixierern hauptséchlich
durch die Pflanzendiversitit gesteuert werden, wihrend Abundanz und Umsatz von
Ammoniumoxidierern hauptséchlich durch abiotische Bodenparameter wie Stickstoff-
verfiigbarkeit, -qualitit, pH-Wert im Boden und Bodenkompaktierung reguliert werden.
Im Arbeitspaket 4 des Teilprojekts sollte die Landnutzungsintensitit mit der Leistung
mikrobieller Gemeinschaften im Rahmen des Néhrstoffumsatzes im Boden verkniipft
werden. Um das Verstidndnis fiir das Zusammenspiel zwischen Landnutzung und Biodi-
versitit zu erh6hen, sollte ein mechanistischer Modellansatz entwickelt werden. In einem
Vorgingerprojekt wurde ein mechanistisches Nitrifikationsmodell entwickelt, das die
Dynamik der Ammonium- und Nitratkonzentrationen im Boden in Abhéngigkeit von
ammoniakoxidierenden Archaeen und Bakterien simuliert [51]. Darauf aufbauend ent-
wickelte ich ein kombiniertes Nitrifikations-Denitrifikationsmodell unter Einbindung des
Denitrifikationsmodells von Leffelaar und Wessel [36]. Im Rahmen der Biodiversitéts-
exploratorien und des Teilprojekts InDiLaNi wurden von der Abteilung Environmental
Genomics (EGEN) am Helmholtz Zentrum in Miinchen Experimente durchgefiihrt, um
Erkenntnisse iiber die Dynamik der Stickstoffkomponenten zwischen Nitrifikation und
Denitrifikation und iiber die Dynamik der mikrobiellen Biomasse iiber einen Zeitraum

von 144 Stunden zu gewinnen. Es wurde davon ausgegangen, dass in diesem Zeitraum
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eine deutlich sichtbare Reaktion auf die anfingliche Ammoniumzugabe zu erkennen sein
wiirde. Die Messwerte sollten fiir die Validierung und Parametrisierung des entwickelten
Nitrifikations-Denitrifikationsmodells genutzt werden. Die Planung der Experimente er-
folgte im Rahmen der Kooperation zwischen dem Institut fiir Umweltsystemforschung
und dem Helmholtz Zentrum Miinchen gemeinsam. Die in dieser Arbeit verwendeten
Daten wurden von Veronika Felber in ihrer Bachelorarbeit am Lehrstuhl Bodenkun-
de der Technischen Universitit Miinchen unter Betreuung durch Barbara Stempfhuber
und Prof. Dr. Michael Schloter erhoben [13].

2.3.3. Auswahl der Bodenproben

Die Bodenproben wurden im November 2011 im Exploratorium Schwébische Alb ge-
nommen. Da zu dieser Jahreszeit die Erntesaison bereits voriiber ist, hatten Pflanzen
keinen Einfluss auf Nitrifikation und Denitrifikation. Das Exploratorium liegt im Siid-
westen Deutschlands, umfasst etwa 422 km? und liegt in einer Hhe von 460 bis 860 m.
Die durchschnittliche Temperatur liegt bei 6 bis 7°C bei einem jahrlichen Niederschlag
von 700 bis 1000 mm. Das Ausgangsgestein ist kalkhaltig mit Karsterscheinungen [14].
Die Bodenproben wurden an vier Standorten aus dem Ah-Horizont im Griinland ent-
nommen, gesiebt (2 mm) und bei 4°C gelagert. Zwei Standorte wurden in der Vergan-
genheit extensiv und zwei Standorte intensiv bewirtschaftet. Die Griinlandfldchen in der
Schwibischen Alb sind hauptséichlich Leptosole und Braunerden [14]. Die ausgewihl-
ten Standorte mit intensiver Landnutzungsintensitit sind gediingte Wiesen, wahrend
bei den extensiven Standorten nicht gediingt wurde. Die vier ausgewihlten Standorte
waren AEG 02 (A = Alb, E = Experimentierstandort, G = Griinland), AEG 10, AEG
15 und AEG 30.

In Tabelle 2.1 wird die Nutzung der vier Standorte erldutert. AEG 02 wurde gediingt
und geméiht, aber hatte keinen Viehbesatz. AEG 10 wurde lediglich gemiht. AEG 15
wurde ebenfalls gediingt und gemiht, die Diingung war allerdings geringer als bei AEG
02. AEG 30 wurde geméht und als Weide fiir Schafe genutzt.

Tabelle 2.1.: Durchschnittliche Landnutzung von 2008 bis 2010 der Standorte der

Bodenproben.
Standort | @Diingung @Mahd @Vieh Nutzungsart
kg NJ |Haufigkeit [Tiere pro
pro Jahr]  Jahr]
AEG 02 225.5 3 0 Gediingte Wiese
AEG 10 0 1 0 Ungediingte Wiese
AEG 15 130,5 3 0 Gediingte Wiese
AEG 30 0 0,4 119,1 Mahweide mit Schafen
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Fiir das Modell nahm ich an, dass die Landnutzung iiber die Anfangsbedingungen
wie Ammonium-, Nitrat- und Nitritkonzentrationen und Gehalt an gelostem Kohlenstoff
und das Verhéltnis der drei mikrobiellen Gruppen zueinander definiert wird. Um diese
Hypothese zu iiberpriifen, wurden fiir die Experimente vier unterschiedlich genutzte
Griinlandboden ausgew#hlt. Die Auswahl erfolgte anhand des sogenannten LUI-Index
(landuse intensity index). Der LUI-Index wurde im Rahmen der Biodiversitétsexplo-
ratorien speziell fiir Griinlandbdden entwickelt [4]. Darin wird die Intensitét von drei
Komponenten auf einer Intervallskala erfasst und zusammengefasst: Diingung, Mahd
und Beweidung. Durch den LUI-Index erhilt man einen Wert, mit Hilfe dessen man die
Landnutzung von verschiedenen Standorten beschreiben und vergleichen kann. Héhere
Werte zeigen eine hohere Landnutzungsintensitit an. Ein Defizit des LUI-Index liegt
darin, dass die Art des Tierbestandes beim Parameter Beweidung nicht unterschieden
wird. Es kann jedoch Einfluss haben, ob Rinder oder Schafe auf dem Griinland weiden.
Auch die Art der Diingung wird nicht genauer unterschieden. Der etwaige Eintrag an
Stickstoff durch den Tierbestand wird aufser Acht gelassen. Des Weiteren geht die An-
zahl der Mahd zwar ein, aber nicht, was mit dem Griinschnitt geschieht, ob er liegen
bleibt oder abgefahren wird. Fiir das Befahren mit schwerem, landwirtschaftlichem Ge-
rat gibt es keinen gesonderten Parameter, obwohl die dadurch verursachte Verdichtung
einen wichtigen Effekt auf den Boden ausiibt. Die Aussagekraft des LUI-Index erlaubt

somit lediglich eine erste grobe Einteilung der Landnutzungsintensitét.

2.3.4. Experimenteller Ansatz

Zu den Bodenproben der verschiedenen Standorte wurde Ammonium gegeben, um ei-
ne Nitrifikations-Denitrifikationsdynamik anzustofsen, die dann iiber 144 Stunden mit
Probenahmen nach 0, 24, 48 und 144 Stunden ndher untersucht wurde. Fiir jeden Pro-
benahmezeitpunkt gab es drei Replikate sowie eine Kontrolle, bei der keine zusétzliche
Ammoniumgabe erfolgte.

Die vorliegenden Sauerstoffbedingungen im Boden bestimmen mafgeblich die Dyna-
mik der Stickstoffverbindungen und auch der mikrobiellen Biomasse. Ammonium- und
Nitritoxidierer bendtigen Sauerstoff als Elektronendonator. Denitrifizierer verwenden
Sauerstoff als Elektronenakzeptor, solange er in ausreichender Menge zur Verfiigung
steht. Zwar besteht fiir sie die Mdoglichkeit, bei Sauerstoffmangel oder anoxischen Be-
dingungen auf Stickstoffverbindungen auszuweichen, aber Sauerstoff wird bevorzugt
verwendet. Die Denitrifikation selber wird von Sauerstoff gechemmt. Mittels des Wasser-
gehalts des Bodens kann der Sauerstoffgehalt beeinflusst werden. Durch die Einstellung
des Wassergehalts bezogen auf die maximale Wasserhaltekapazitit (W H K ,,q,) auf 50%

bzw. 80% wurden zwei verschiedene Sauerstoffbedingungen im Boden eingestellt. Ae-
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robe Bedingungen wurden durch 50% des W H K., und anaerobe Bedingungen durch
80% des W H K4, simuliert. 50% bilden die optimale Sauerstoffversorgung der Mikroor-
ganismen, besonders der Nitrifizierer. 80% sorgen fiir einen geringeren Sauerstoffgehalt
im Porenwasser und fordern dadurch die Denitrifikation.

Fiir die Messung der Distickstoffmonoxidentstehung wiahrend der Denitrifikation wurde
in einem Ansatz Acetylen zur Hemmung der Transformation von Distickstoffmonoxid
zu gasformigen Stickstoff hinzugegeben. In einem zweiten Ansatz wurde auf diese Zu-
gabe verzichtet. Dabei ist zu beachten, dass Acetylen auch die Nitrifikation beeinflussen
kann und die Zugabe somit unerwiinschte Nebeneffekte haben kann.

Um eine Reaktion der mikrobiellen Gemeinschaft einzuleiten, wurde Ammonium am
Anfang des Versuchs zugegeben. Die anféngliche Zugabe betrug 3000 pg N H,Cl pro
Bodenprobe. Die Bodenproben hatten ein durchschnittliches Trockengewicht von 10 g.
Daraus ergab sich eine rechnerische Ammoniumkonzentration von 78 ug NH} — N /g
Boden TG, die den Bodenproben zugegeben wurde. Tabelle 2.2 erklirt zusammenfas-

send die verschiedenen Ansitze, die fiir das Experiment durchgefiihrt wurden.

Tabelle 2.2.: Ubersicht iiber die experimentellen Ansiitze und die untersuchten Prozesse
je Boden.

Zugabe Acetylzugabe Wassergehalt | Untersuchte Prozesse

50% WHK,,un Nitrifikation

80% WHK 0z Denitrifikation

50% W HK 4z Nitrifikation

80% WHK e | Denitrifikation

ja
Ammonium

nein

2.3.5. Ergebnisse aus den Experimenten
2.3.5.1. Anfangsbedingungen

Da der LUI-Index nicht direkt in die Modellierung einging, sondern angenommen wur-
de, dass die Landnutzung iiber die Anfangsbedingungen wie Ammonium-, Nitrat- und
Nitritkonzentrationen und Gehalt an geléstem Kohlenstoff und das Verhiltnis der drei
mikrobiellen Gruppen zueinander definiert wurde, verglich ich in einem ersten Schritt
diese Anfangsbedingungen fiir die vier Standorte. Dazu wurden die Daten aus Kon-
trollen und Replikaten des ersten Messzeitpunkt herangezogen. Die Kontrollen bei ¢
unterschieden sich von den Replikaten lediglich durch die Zugabe von Ammonium zu
Beginn des Versuchs. Da allen Replikaten die gleiche Menge Ammonium hinzugefiigt
wurde, wurden Unterschiede zwischen den Standorten nicht verdndert, sondern ledig-
lich die Ammoniumkonzentration erhoht. Daher konnten beide Daten von Kontrollen

und Replikaten fiir einen Vergleich der Standorte verwendet werden.
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Leider waren nicht fiir alle Standorte alle Messungen verfiigbar. Die hier verwendeten
Ergebnisse der im Helmholtzzentrum Miinchen durchgefiihrten Experimente befinden
sich im Anhang dieser Arbeit.

Die Betrachtung der verschiedenen Messwerte der drei Stickstoffverbindungen zum Zeit-
punkt ¢, zeigte kaum Hinweise auf die unterschiedliche Landnutzung (Abb. A.1 im An-
hang). Lediglich im Boden von Standort AEG 02 beim Ansatz mit 50% des W H K4,
und mit Acetylen war der Ammoniumgehalt hoher als in den iibrigen Béden. Insgesamt
lies sich aus den Daten kein Unterschied beim anfinglichen Ammoniumgehalt zwischen
den Standorten erkennen, den man mit der unterschiedlichen Landnutzungsintensitit
in Beziehung setzen konnte. Auferdem war trotz Ammoniumzugabe kein deutlicher
Unterschied zwischen den Ammoniumkonzentrationen in Replikaten und Kontrolle zu
erkennen.

Bei der Nitratkonzentration fiel auf, dass an Standort AEG 02 bei 80% des W H K4,
die Konzentrationen deutlich geringer waren als bei 50% des W HK,,,,,. Da die Boden
bei dem entsprechenden Wassergehalt vorinkubiert waren, bietet eine bereits im Vorfeld
stattgefundene Denitrifikation bei dem hoherem Wassergehalt eine Erklarung fiir diesen
Unterschied. Teile des Nitrats wurden moglicherweise schon wihrend der Vorinkubation
denitrifiziert.

Die Nitritkonzentrationen von AEG 02 waren fiir 50% des W H K,,,,, hoher als fiir 80%.
Umgekehrt waren die Nitritkonzentrationen von AEG 30 fiir 50% des W HK,,,,, gerin-
ger als fiir 80%.

Der DOC war bei dem einzigen als Weide genutzten Boden (AEG 30) am hochsten
(Abb. A.2 (a) im Anhang). Der mikrobielle Kohlenstoff unterschied sich fiir die einzel-
nen Standorte nicht deutlich voneinander (Abb. A.2 (b) im Anhang).

Fiir die Analyse der Messungen der Genabundanzen (Abb. A.2 (¢) im Anhang) standen
jeweils nur ein Replikat und eine Kontrolle zur Verfiigung. Da die Daten fiir den ersten
Messzeitpunkt bei den Kontrollen vollstandiger waren, nahm ich fiir einen Vergleich der
Standorte diese Werte. Fiir den Ansatz mit einem Wassergehalt von 50% des W H K,
und mit Acetylenzugabe war fiir die Abundanzen des AOA-Gens eine Abstufung AEG
02 > AEG 15 > AEG 30 zu erkennen. Fiir AEG 10 fehlte die Messung. Auffillig waren
die Abundanzen beim Ansatz mit 80% des W H K,,,, mit Acetylen der Standorte AEG
02 und AEG 10. Da die Messungen nur in einfacher Ausfiihrung erfolgten, konnte keine
Aussage iiber Abweichungen gemacht werden und damit kein Zusammenhang zwischen

Landnutzung und Standorten hergestellt werden.
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2.3.5.2. Dynamik der Stickstoffverbindungen

Im Folgenden sind die Mittelwerte fiir die einzelnen Substanzkonzentrationen dargestellt
(Abb. A.3 - A.5 im Anhang). Die Ergebnisse der Kontrollen befinden sich im Anhang,.
Die Ergebnisse der Experimente wurden in dieser Arbeit in Hinblick auf die erkennbare
Dynamik dargestellt und sollten fiir die Parametetrisierung des Modells genutzt werden.
Unterschieden wurde dabei zwischen 50 und 80% der maximalen Wasserhaltekapazitit
(50% und 80% des W H K 4,) und der Acetylenzugabe (mit und ohne Acetylen). Fiir
50% des W H K,,,4, sind jeweils die Ergebnisse fiir die Standorten AEG 02, 15 und 30 und
fiir 80% des W HK,,,, nur die Ergebnisse fiir AEG 02 und 30 abgebildet. Fiir AEG 10
lagen nicht geniigend vollstiandige Messwerte vor, gleiches galt fiir AEG 15 bei 80% des
WHK,,.,. Auch bei den drei iibrigen Standorten fehlten teilweise Messwerte, so dass
diese Dynamik nicht fiir alle Standorte iiberpriift werden konnte. Auf die Darstellung
der Standardabweichungen bzw. der maximalen Abweichungen vom Mittelwert wurde
an dieser Stelle aus Griinden der Ubersichtlichkeit verzichtet. Im nachfolgenden Ab-
schnitt zu den Ergebnissen der Parameteroptimierung, sind diese Abweichungen in den
Abbildungen enthalten. Die Maximal- und Minimalwerte der jeweils drei Messungen
pro Zeitpunkt lagen jedoch héufig weit auseinander, wiahrend die Messwerte der einzel-
nen Zeitpunkte oftmals nur geringe Abweichungen voneinander zeigten. Auch hier gilt,
dass nicht fiir alle Messzeitpunkte fiir jeden Standort Werte zur Verfiigung standen.
Wihrend unter den aeroben Bedingungen fiir AEG 02 und AEG 15 die Ammoniumkon-
zentrationen (Abb. A.3 im Anhang) abnahmen, stiegen sie fiir AEG 30 tendenziell leicht
an. Unter anaeroben Bedingungen nahmen die Konzentrationen an beiden Standorten
eher zu. Dabei gab es unter beiden Sauerstoffbedingungen keinen Unterschied zwischen
den Ergebnissen mit und ohne Acetylenzugabe. Fiir 80% des WHK,,,, war dieses
Verhalten zu erwarten gewesen, da Nitrifikation durch die Abwesenheit von Sauerstoff
gehemmt wird und sich das Acetylen somit nicht auf diesen Prozess auswirkt. Bei 50%
des WHK,,,. hatte ein Unterschied zwischen dem Ansatz mit und dem Ansatz ohne
Acetylenzugabe auftreten kénnen, da sich Acetylen auf die Nitrifikation auswirken kann.
Dieser Einfluss konnte hier jedoch nicht beobachtet werden.

Fiir aerobe Bedingungen (50% W HK,,,,) war im Verlauf der Nitratkonzentrationen
(Abb. A4 im Anhang) eine leichte Zunahme zu beobachten. Bei AEG 30 ging die-
ser Zunahme jedoch eine leichte Abnahme zwischen den Messpunkten nach 24 und 48
Stunden voraus, so dass netto die Konzentration etwa gleich blieb. Unter anaeroben Be-
dingungen nahm die Nitratkonzentration ab. Fiir AEG 30 war zwischen dem ersten und
zweiten Messpunkt eine leichte Zunahme zu verzeichnen. Dies konnte durch kurzzeitige
Nitrifikation erkldrt werden. Bis der im Wasser geloste Sauerstoff verbraucht ist, findet
Nitrifikation statt und anschliefend beginnt die Denitrifikation. Fiir AEG 02 fehlten
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viele Messpunkte, so dass dieses Verhalten nur bei AEG 30 zu beobachten war.

Die Nitritkonzentration (Abb. A.5 im Anhang) stieg unter beiden Sauerstoffbedingun-
gen an, um im weiteren Verlauf wieder zu sinken.

In Tabelle 2.3 ist die Dynamik fiir die einzelnen Standorte unter den beiden verschiede-
nen Sauerstoffbedingungen zusammen mit einer Erklarung fiir das jeweilige beobachtete
Verhalten aufgefiihrt. Da es keinen sichtbaren Unterschied zwischen den Ergebnissen

mit und ohne Acetylenzugabe gab, konnten die Ergebnisse zusammengefasst werden.

Tabelle 2.3.: Dynamik und Erklirung der NH;", NO; und NO,-Konzentrationen aus
den Experimenten fiir die Standorte AEG 02, 15 und 30 bei 50 und 80%

des WHK,,,4z-
WHK,,.x AEG Dynamik Erklarung
50 02, 15 Abnahme Ammoniumoxidation
NH; 30 Leichte Zunahme ﬁ?nera?s?erung;
. ineralisierung
80 02, 30 Leichte Zunahme Nitritammonifikation?
NO= 50 02, 15, 30 | Leichte Zunahme Nitritoxidation
380 02, 30 Abnahme Nitratreduktion
1. Zunahme 1. Ammoniumoxidation
NO- o 02, 15, 30 2. Abnahme 2. Nitritoxidation
2 80 09. 30 1. Zunahme 1. Nitratreduktion
’ 2. Abnahme 2. Nitritreduktion

Der geloste organische Kohlenstoff (DOC) diente als Kohlenstoffquelle fiir die De-
nitrifizierer. Der Verlauf der Substratdynamik zeigte einen deutlichen Riickgang iiber
die Zeit (Abb. A.6 im Anhang). Neben den Denitrifizierern dezimierten auch andere

heterotrophe Mikroorganismen in den Bodenproben den gelosten Kohlenstoff.

2.3.56.3. Massenbilanzen der Stickstoffverbindungen

Um die Plausibilitit der Messdaten zu priifen, fertigte ich Massenbilanzen an. Fiir einen
Wassergehalt von 50% des W H K., muss die Summe aus Ammonium, Nitrat und Ni-
trit iiber die Zeit konstant bleiben, da wiahrend der Nitrifikation kein Stickstoff verloren
geht, sondern Ammonium {iber Nitrit in Nitrat umgewandelt wird. Fiir einen Wasser-
gehalt von 80% des WHK,,,, ist eine geschlossene Massenbilanz nicht so einfach zu
erstellen, da es wihrend der Denitrifikation zur Umwandlung von Nitrit in Distickstoff-
monoxid kommt, welches nicht gemessen werden konnte. Daher sollte die Summe aus
Nitrat und Nitrit iiber die Zeit geringer werden. Die Ammoniumkonzentration sollte
gleichzeitig ungefahr konstant bleiben, da der einzige Umwandlungsprozess, die Ni-
trifikation, durch den Sauerstoffmangel gehemmt wurde. Unstetigkeiten im zeitlichen

Verlauf sind mit hoher Sicherheit auf Messfehler bzw. Messunsicherheiten zuriickzufiih-
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ren, so dass die Werte des entsprechenden Zeitpunkts kritisch zu beurteilen sind. Eine
deutliche Diskrepanz zwischen erstem und letztem Messwert (aufser bei 80% W H K 4z
NO3 4+ NOy ) deutet darauf hin, dass ein Eintrags- oder Verlustprozess nicht erfasst
wurde.

In Abbildung 2.6 sind die Massenbilanzen fiir den Wassergehalt von 50% des W HK 4.
zu sehen. Fiir den Standort AEG 02 war ein Anstieg der aufsummierten Konzentratio-
nen iiber die Zeit zu erkennen, wahrend die iibrigen Standorte etwa konstante Werte
zeigten. Dieser Anstieg deutet auf einen zusétzlichen Eintragsprozess hin. Nach 24 Stun-
den war bei AEG 15 mit Acetylen ein leichter Einbruch zu verzeichnen ebenso bei AEG

30 ohne Acetylen. Dies weist eventuell auf Messfehler hin.

Abbildung 2.7 zeigt die Summen von Nitrat und Nitrit sowie die Ammoniumkonzen-
tration iiber die Zeit fiir einen Wassergehalt von 80% des W HK,,,,. Die aufsummierten
Nitrat- und Nitritkonzentrationen gingen iiber die Zeit zuriick, was durch die Denitri-
fikation zu erkldren ist. Der Ammoniumgehalt nahm bei beiden Standorten zu. Diese
Dynamik ist nur durch einen zusitzlichen Eintragsprozess zu erklaren. Bei 80% des
W HK,,,, findet Denitrifikation statt, d.h. es gibt einen Austragsprozess, und es kon-
nen nicht alle gemessenen Stickstoffverbindungen aufsummiert werden. Es kann Zufall
sein, dass der Anstieg bei NH, in etwa dem entsprach, was bei der Summe aus NO;
und NO, verschwand. Eine andere Erkldrung ist, dass es keine Denitrifikation gab und
NO, wieder zu NH, umgewandelt wurde. Diese Moglichkeit ist jedoch extrem un-
wahrscheinlich da erhéhte Denitrifikationsraten gemessen wurden (nicht gezeigt). Man
kann also davon ausgehen, dass definitiv denitrifiziert wurde.

Als zusétzliche Eintragsprozesse fiir Ammonium kommen Mineralisierung, Stickstoff-
fixierung und dissimilative Reduktion von Nitrat und Nitrit zu Ammoniak in Frage
(vgl. Abbildung 1.1). Mineralisierung ist die Umwandlung von organischem Stickstoff
zu Ammonium und kann sowohl unter aeroben als auch unter anaeroben Bedingun-
gen auftreten [12]. Brutto-Mineralisierungsraten fiir Weideland liegen bei 1,5 bis 3,5
mg N/(kg Boden TG d) [46]. Ohne Diingerzugabe sind diese Raten iiber einen Zeit-
raum von einer Woche gleichbleibend. Nach einer Diingung sind die Raten wihrend
der ersten zwei Tage erhoht gegeniiber den folgenden fiinf Tagen. Insgesamt sind die
Mineralisierungsraten im Boden mit Diinger etwa viermal erhtht gegeniiber denen im
unbehandelten Boden. Im Vergleich dazu liegen die Brutto-Nitrifikationsraten je nach
Bodenart, aber unabhéngig von der Diingung, zwischen 2,2 und 7,9 mg N/(kg d) [54]
und sind damit deutlich hoher als die Mineralisierungsraten.

Bei der Stickstofffixierung wird gasformiger Stickstoff wieder zu Ammoniak umgewan-
delt. Biologische Stickstofffixierung wird entweder durch frei- oder symbiotisch mit

Pflanzen lebende Mikroorganismen durchgefiihrt. Da die Boden in den Experimenten
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Abbildung 2.6.: Massenbilanz fiir Ammonium, Nitrat und Nitrit fiir 50% des W HK 4.,
mit und ohne Acetylen fiir die verfiigbaren Standorte. Die Fehlerbalken
stellen die maximalen Abweichungen der einzelnen Replikate dar.

keinen Bewuchs hatten, kommen nur freilebende Mikroorganismen in Frage. Das not-
wendige Enzym wird durch Sauerstoff gehemmt, jedoch sind einige Mikroorganismen in
der Lage, zellintern anoxische Bedingungen herzustellen, so dass die dufseren Sauerstoft-
bedingungen keine Rolle spielen. Die Stickstofffixierung ist ein sehr energieaufwéndiger
Prozess und kommt daher nur zum Einsatz, wenn die Mikroorganismen keinen anderen
Stickstoff zur Verfiigung haben [40]. Da der zur Verfiigung stehende Stickstoff jedoch
fiir den Versuchszeitraum ausreichen sollte, kann dieser Eintragsprozess ausgeschlossen

werden.
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Abbildung 2.7.: Massenbilanz fiir Nitrat und Nitrit (links) und Ammonium (rechts)
fiir 80% des WHK,,,,, mit und ohne Acetylen fiir die verfiigharen
Standorte.

Die dissimilative Reduktion zu Ammoniak beschreibt die Reduktion von Nitrat und Ni-
trit zu Ammoniak. Der Prozess kommt normalerweise nur in anoxischen Umgebungen

wie Reisfeldern oder Sedimenten vor [40)].
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3. Methoden

3.1. Modellentwicklung

Das gekoppelte Nitrifikations-Denitrifikationsmodell benutzt zwei bereits existierende
Modellansétze als Teilmodelle fiir Nitrifikation und Denitrifikation. In beiden Modellen
wird das lineare Wachstum der Mikroorganismen proportional zu den verfiigharen jewei-
ligen Stickstoftkomponenten mit einer Substratlimitierung in Form einer Monod-Kinetik
beschrieben. Die Sterbeterme folgen einer Kinetik erster Ordnung. Die Transformation
der Stickstoffverbindungen erfolgt proportional zu den Abundanzen der Mikroorganis-
men.

Fiir anaerobe Bedingungen wurde das Simulationsmodell von Leffelaar und Wessel [36]
eingesetzt, das mikrobielle Atmung und Denitrifikation unter anaeroben Bedingungen
im Boden beschreibt. Das Modell beinhaltet Wachstum und Erhalt der Biomasse ab-
hidngig von einer Kohlenstoffquelle und die Reduktion von Nitrat iiber Nitrit und Di-
stickstoffmonoxid zu gasformigem Stickstoff. Das mikrobielle Wachstum wird durch
zwei Monod-Terme mit Kohlenstoff und den Stickstoffverbindungen (als Elektronenak-
zeptoren) als limitierende Faktoren berechnet. Das Modell betrachtet strikt anaerobe
Bedingungen und beinhaltet nicht den Einfluss von Sauerstoff auf den Denitrifikations-
prozess und die denitrifizierenden Mikroorganismen. Sauerstoff selbst wird jedoch als
Zustandsgrofe modelliert und von den Mikroorganismen dezimiert. Es wird angenom-
men, dass die Mikroorganismen alle vorhandenen Stickstoffverbindungen gleichermafsen
fiir den Zellerhalt nutzen. Die jeweilige fiir den Zellerhalt verwendete Stickstoffverbin-
dung, wird in die im Denitrifikationsprozess nachfolgende Verbindung umgewandelt.
Dieses Verhalten ist keine realistische Darstellung des stattfindenden Prozesses, da fiir
den Zellerhalt eher von einem Verbrauch der N-Verbindungen (N-Quelle) ausgegangen
werden muss.

Schauss et al. [51] entwickelten ein Nitrifikationsmodell, das die Dynamik der ammo-
niakoxidierenden Archaeen und Bakterien sowie der Ammonium- und Nitratkonzentra-
tionen im Boden simuliert. Dabei wird angenommen, dass das Wachstum der Biomasse
einer Michaelis-Menten-Kinetik folgt und die Sterberate konstant ist. Die Konzentra-

tionen der betrachteten Stickstoffverbindungen indern sich in Ubereinstimmung mit
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der Abundanz der Mikroorganismen. Aerobe Bedingungen werden angenommen, aber
Sauerstoff wird nicht explizit mitmodelliert.

Ich passte das Modell von Leffelaar und Wessel [36] an, indem ich Sauerstoff als hem-
menden Faktor fiir die Denitrifikation und als fakultativen Elektronenakzeptor fiir die
denitrifizierenden Mikroorganismen hinzufiigte. Stickstoff, der fiir den Zellerhalt der
Mikroorganismen bendtigt wird, wird nun aus der verfiigharen Menge entfernt. Fiir die
Nitrifikationsdynamik wurde das Modell von Schauss et al. [51] dahingehend abgein-
dert, dass Sauerstoff als notwendiger Faktor fiir die Nitrifikation und die nitrifizieren-
den Mikroorganismen eingefiihrt wurde. Die Unterscheidung zwischen Bakterien und
Archaeen wurde als unnotig befunden. Zusétzlich zu den Ammoniakoxidierern fiigte
ich die Nitritoxidierer und auch Nitrit selbst in den Nitrifikationsprozess ein. Auferdem
wurde ein zusdtzlicher Term fiir den Zellerhalt der Nitrifizierer eingefiihrt. Mit diesen
Modifikationen war es moglich, die beiden Modelle zu verbinden und gleichzeitige Ni-
trifikation und Denitrifikation zu simulieren.

Alle Zustandsgréfsen und Parameter sind in Tabelle 3.3 erklart. Abbildung 3.1 zeigt die
Modellstruktur.

Insgesamt beinhaltet das Modell sieben Zustandsgrofen (Bge,(t), Bayo(t), Byir(t),
NH{(t), NOy(t), NOs (t) und NoO(t)) und sieben Differentialgleichungen, um ihre
zeitliche Dynamik zu beschreiben. Die drei funktionellen Gruppen mikrobieller Biomas-
se im Boden werden separat summarisch modelliert und als mikrobielle Kohlenstoffkon-
zentrationen ausgedriickt [mg C/g Boden TG|: die denitrifizierenden Mikroorganismen
(Bgen) und die ammoniak- (Bapo) und nitritoxidierenden (Byrgr) Mikroorganismen.
Zustandsgrofen fiir vier Stickstoffverbindungen, Ammonium (NH;"), Nitrit (NO3),
Nitrat (NOj ) und Distickstoffmonoxid (N2O) werden als Stickstoffkonzentrationen im
Boden betrachtet [mg N/g Boden TG|.

Ammonium wurde als Zustandsgrofe ausgewédhlt, obwohl das eigentliche Substrat fiir
den ersten Schritt des Nitrifikationsprozesses Ammoniak ist [58]. Dies ist zuldssig, da
Ammoniak und Ammonium in einem pH-abhéngigen Gleichgewicht im Boden existie-

ren, entsprechend der Henderson-Hasselbalch-Gleichung:

NH;
) — | =pH — pK,.
oo (v ) vt
Der Anteil des neutralen Ammoniaks relativ zum Ammonium-N berechnet sich aus

1

N3 = 1 1 10pKa—pH"

Daher kann bei konstantem pH das Verhéltnis von Ammonium zum gesamten Ammonium-

N als konstant angenommen werden, so dass Ammonium als Maf fiir das verfiigbare

31



—— Nitrifikation
—— Denitrifikation
............. + Stickstoffquelle 0,

{ | !

1~ Bawmo Buir Baen

[

I * t ¢ A t

I 1 ! I

| 1 .."_:'-_ 1

I I |

I I I IR F———=
I I NO; P

| [ : I

I I I

| | 4

| NH4+ L = - = = = = = = o N20
[ [

[

----- K __/‘L/‘
] N02'

Abbildung 3.1.: Modellstruktur des Nitrifikations-Denitrifikationsmodells: Rechtecke
stellen die Zustandsgréfen dar, Ovale die konstanten Variablen.

Ammoniak im Boden verwendet werden kann. Der pKa von Ammonium liegt bei 9,25,
so dass bei einem pH-Wert von 7 weniger als ein Prozent des Ammoniumstickstoffs als
Ammoniak vorliegen.

Stickstoffmonoxid (NO) wird nicht explizit als Zustandsgrofe modelliert, da es ein
Zwischenprodukt im Denitrifikationsprozess ist und schnell in Distickstoffmonoxid um-
gewandelt wird. Das Endprodukt des Denitrifikationsprozesses, gasformiger Stickstoff,
wird ebenfalls nicht als Zustandsgréfe modelliert, da es in der Umwelt im Uberfluss exis-
tiert und so die No-Produktion durch die Denitrifikation keinen signifikanten Beitrag

zur gesamten gasformigen Stickstoffkonzentration hat.

3.1.1. Mikrobielle Biomasse

Die Gruppe der nitrifizierenden Mikroorganismen besteht im Modell aus den Ammo-

niakoxidierern und den Nitritoxidierern. Zu Beginn bilden sie jeweils 6% der gesam-

32



ten mikrobiellen Biomasse [44]. Ammoniakoxidierende Mikroorganismen wandeln Am-
monium um zu Nitrit, welches von den Nitritoxidierern in Nitrat transformiert wird.
Beide sind strikt aerobe und autotrophe Mikroorganismen. Kohlenstoffdioxid (COs)
wird als Kohlenstoffquelle und Sauerstoff als Elektronenakzeptor bendétigt. Als Elek-
tronendonator und Stickstoffquelle werden jeweils Ammonium bzw. Nitrit genutzt. Die
Wachstumsraten werden durch die Ammonium- bzw. Nitritkonzentrationen und den
gelosten Sauerstoff limitiert. Beide Abhéngigkeiten gehen als Monod-Kinetik mit den
Halb-Sattigungskonstanten K,; fiir Ammonium bzw. Nitrit und Ko, fiir den Sauer-

stoff in die Wachstumsraten ein. Die Wachstumsraten werden durch die Gleichungen
(3.1) und (3.2) beschrieben.

max CO2 (t) NHZF (t) 02 <t>
tano(t) =Hikio " 72 E0, 0 NHF() + Koy Koms + Oa(0) .
NHj(t) 8.1)
"NH/ (t)+ Ky
untr(t) =g - COlt) JYO; (2 ' O:(t)
Ko+ COs(t) NO;(t)+ Knip  Konit + O2(t) (3.2)
NO; (t) '
NO; (1) + Ky~

Die Nitrifizierer sterben mit einer Rate d,,;.

Die Funktion fiir die Konzentration des geldsten Sauerstoffs bleibt undefiniert. Es be-
steht die Moglichkeit, eine beliebige zeitabhingige Funktion fiir den Konzentrationsver-
lauf oder eine Zeitreihe einzusetzen. Die Funktion muss dabei den Verlauf des Sauer-

stoffgehalts im Bodenwasser iiber die Zeit beschreiben.

3.1.1.1. Denitrifizierende Mikroorganismen

Die denitrifizierenden Mikroorganismen werden als fakultativ anaerobe Organismen mo-
delliert. Mit anfangs 60% der gesamten mikrobiellen Biomasse bilden sie die grofte der
drei mikrobiellen Gruppen [44]. Unter aeroben Bedingungen bevorzugen sie Sauerstoff
als Elektronenakzeptor, kénnen aber zu Nitrat, Nitrit und Distickstoffmonoxid wech-
seln, sobald der Sauerstoff aufgebraucht ist und anaerobe Bedingungen vorherrschen.
Das Wachstum mit Sauerstoff ist jedoch immer stirker als das mit den Stickstoffver-
bindungen als Elektronakzeptor. Die bekannte Abfolge der Elektronenakzeptoren wird

im Modell durch die Parametrisierung der Effizienz der Elektronenakzeptoren wieder-
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max )

gegeben (Kgen > Ko, o2 > Hienn

Denitrifizierer sind heterotroph und nutzen verfiigharen, gelosten Kohlenstoff als Koh-
lenstoffquelle und Elektronendonator. Nitrat, Nitrit und Distickstoffmonoxid stellen
gemeinsam ihre Stickstoffquelle dar. Im Modell besteht die Rolle der Denitrifizierer im
Stickstoftkreislauf in der Reduktion von Nitrat iiber Nitrit und Distickstoffmonoxid zu
gasformigem Stickstoff.

Das Wachstum der Denitrifizierer wird begrenzt durch die Konzentrationen der Stick-
stoffverbindungen NO3 ', NO; , N,O zusammen mit dem verfiigbaren Sauerstoff in Form
einer Monod-Kinetik mit den Halb-Sattigungskonstanten K., und Ko. Gleichzeitig
wird das Wachstum auf den Stickstoffverbindungen bei nicht limitierendem Sauerstoff
mit der Hemmkonstante Hg., 5o gehemmt. Daraus ergibt sich fiir die Denitrifizierer die

Wachstumsrate aus Gleichung

(t) = < maz 02 mar _ NO5 (1) + NO, () + NoO(t)
Mden denO2 02 + KO HaenB Kden + NO; (t) T NOQ_ (t) T NQO(t)
(3.3)

 Haenno ) NO; (t) + NO; (t) + N,O(t) _ DOC
O2 + Hyenpo/ Ky + NO; (t) + NO; (t) + N2O(t) Ko+ DOC

Bei Leffelaar und Wessel [36] wird die Sterberate mit der Abundanz der Denitrifizie-
rer multipliziert und ist gleich dem Produkt von Erhaltungskoeffizient und maximaler
Wachstumsertrag. Hier werden die beiden Parameter vereinfachend zu einer Sterberate

Oden zusammengefasst.

3.1.1.2. Stickstoffquelle

In meinem Modell benétigen und verbrauchen alle drei mikrobiellen Gruppen Stick-
stoff fiir den Zellerhalt. Ammoniakoxidierer verwenden dazu Ammonium und die Ni-
tritoxidierer benutzen Nitrit. Denitrifizierer verwenden sowohl Nitrat als auch Nitrit
und Distickstoffmonoxid. Der Stickstoffverbrauch fiir den Zellerhalt wird als Verlust-
prozess fiir die jeweilige Stickstoffverbindung betrachtet. Die Erhaltungskoeffizienten
m;(t) miissen durch die Multiplikation mit der relativen Anwesenheit der jeweiligen be-
noétigten Stickstoffverbindung bzw. -verbindungen korrigiert werden (Gleichungen (3.4)
bis (3.8)), um einen unrealistisch hohen Stickstoffverbrauch fiir den Zellerhalt zu ver-

hindern [36]. Daraus ergeben sich die Erhaltungsraten M;(t) die folgenden Gleichungen:

NH (1)
Ky + NH{ (1)

MAMO(t) = MAapmoO * (34)
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NO; (t)

Mnir(t) = mnig - K £ NO; (1) (3.5)
2
NOj; (t)
M = : K :
NO3den(t) M NO3den KN n NO;;@) n NO;(t) + NQO(t) (3 6)
NO; (t)
M = : 2 :
NO2den(t) = MNO2den Ky + NO; (8 + NO; () + MO() (3.7)
NoO(t
MNQOden(t) = MN20den * 2 ( ) (38)

Kn+ NO; (t)+ NOy (t) + N2O(t)
3.1.1.3. Kohlenstoffquelle

Im Falle einer Kohlenstofflimitierung wird der Kohlenstoffverbrauch durch eine von Pirt

[50] publizierte Gleichung fiir alle Mikroorganismen beschrieben:

= Ko C mit C' = DOC, COs.

Organischer Kohlenstoff (DOC') dient als Kohlenstoff- und Energiequelle fiir die Deni-
trifizierer, wihrend die Nitrifizierer Kohlenstoffdioxid (C'O;) verwenden. Die Funktionen
zur Beschreibung der Kohlenstoff- und Kohlenstoffdioxidkonzentrationen bleiben an die-
ser Stelle zunéchst undefiniert. Es besteht die Moglichkeit eine beliebige zeitabhéingige
Funktion oder Zeitreihe einzusetzen.

Tabelle 3.1 gibt einen Uberblick iiber die benétigten Substanzen der mikrobiellen Bio-

masse.

Tabelle 3.1.: Uberblick iiber die benétigten Kohlenstoff- und Stickstoffquellen sowie
den Elektronenakzeptor von Ammoniakoxidierer, Nitritoxidierern und

Denitrifizierern.
C-Quelle | N-Quelle e -Akzeptor
Ammoniakoxidierer | CO, NH O
Nitritoxidierer CO, NOy O
Denitrifizierer DOoC NOyg, Oy oder NOj,
NO;, N;O | NO;, N,O
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3.1.2. Transformationsprozesse der Stickstoffverbindungen
3.1.2.1. Nitrifikation

Der Nitrifikationsweg besteht aus zwei Oxidationsprozessen: Ammoniumoxidation und
Nitritoxidation. Die Ammoniumoxidation ist hierbei der ratenbestimmende Prozess [51].
Beide Prozesse werden unter aeroben Bedingungen von Ammoniak- bzw. Nitritoxidie-
rern ausgefiihrt. Die Abhéngigkeit der Umsatzgeschwindigkeit von den jeweiligen Stick-
stoffverbindungen folgt einer Monod-Kinetik mit der Halb-Sattigungskonstante K, ;.
Der verfiigbare, geloste Sauerstoff ist ein limitierender Faktor fiir diese Prozesse und
geht durch eine Monod-Kinetik mit der Halb- Sattigungskonstante Ko,; in die Wachs-
tumsrate ein.

Daraus ergeben sich die folgenden relativen Umsatzgeschwindigkeiten (Gleichungen
(3.9) und (3.10)) der Stickstoffverbindungen in mg Substrat pro Zeit:

- NH] (t) Os(2)

UnitnH4(t) = VpitNpa NH] (t) + Knit  Konit + Oa(t) (39)
NO;y (t Oyt

Unitno2(t) = vy 210 = (310

v . '
nitNO2 NO; (t) + Knit  Konit + O2(t)

Der Sauerstoffeinfluss auf die beiden Umsetzungsschritte ist nicht identisch, jedoch wa-
ren in der Literatur fiir die Halb-Séttigungskonstanten keine Parameterwerte vorhan-

den, die den Unterschied quantifizieren konnten.

3.1.2.2. Denitrifikation

Die Denitrifikation im vorgestellten Modell besteht aus drei Prozessen: Nitrat-, Nitrit-
und Distickstoffmonoxidreduktion. Alle drei werden unter anaeroben Bedingungen von
denitrifizierenden Mikroorganismen ausgefiihrt. Daher ist die Umsatzgeschwindigkeit
der Substrate jeweils proportional zur Abundanz der Denitrifizierer. Die Umsatzge-
schwindigkeit folgt einer Monod-Kinetik mit der Halb-Sattigungskonstante Kg.,. Die
Umwandlung wird durch Sauerstoff mit der Hemmkonstante Hg.,n gehemmt. Auch
hier gilt, dass der Sauerstoff die einzelnen Reduktionsschritte nicht gleichwertig hemmt,
indem er die Aktivitdt und die Synthese des jeweiligen denitrifizierenden Enzyms unter-
driickt [42], jedoch in der Literatur keine ausreichende Grundlage fiir die Quantifizierung
unterschiedlicher Halb-Sattigungskonstanten gefunden werden konnte. Die Reduktion
von Distickstoffmonoxid zu gasférmigem Stickstoff wird zuséatzlich durch hohe Nitrat-
konzentrationen mit der Hemmkonstante Hg.,nvo3 gehemmt.

Diese Annahmen fiihrten zu Gleichungen (3.11) und (3.12) fiir die Nitrat- und Nitrit-

reduktion.
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NO; (t) HdenN

. £ — pmar ___. 7 3.11

VdenN03(t) = Vemnos Kien + NOz (1) Haenn + Oa(t) (3.11)
NO_ t H EeNn

UdenNOQ(t) den ; ( ) s (312)

=V ° ’ ’
denNO2 Kden + NO2_ (t) HdenN + 02 (t)

Die Distickstoffmonoxidreduktion wird zusatzlich durch hohe Nitratkonzentrationen

nach Gleichung (3.13) gehemmt.

— pmaz . N20(t) . HdenN . HdenNO3
deniv2o Ken + NQO(t) Hgenn + 02<t> NOS_ (t) + HdenNO?,'

VdenN20(t) (3.13)

3.1.3. Differentialgleichungen

Die Annahmen und Gleichungen (3.1) bis (3.13) aus den vorhergehenden Abschnitten
fithrten zu dem folgenden Satz von sieben Differentialgleichungen (Gleichungen (3.14)
bis (3.20)):

Bz/ien<t) - (:U’den(t) - 5den) ' Bden(t)7 (314)

Blivio(t) = (ranmo(t) — Onit) - Banmo(t), (3.15)

Byir(t) = (un1r(t) — Onit) - Byir(t), (3.16)

NHZ/(t) = —(Vnitna(t) + Mario(t)) - Bamo(t), (3.17)

NO3'(t) = vninoa(t) - Byir(t) — (Waenno3(t) + Myozden(t)) - Baen(t), (3.18)

NOQ_,@) :('UdenNOS (t) — UdenNO2 (t) - MNOZden(t)) . Bden<t)

(3.19)
+ Unanaa(t) - Bavo(t) — (Vnienvoz(t) + Myir(t)) - Byir(t),

NoO'(t) = (Vaenno2(t) — Vaenn20(t) — Mn20den(t)) - Baen(t). (3.20)
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3.1.4. Modellparameter

Die komplette Liste der Parameter ist in Tabelle 3.3 zu finden. Werte fiir die Modell-
parameter der Denitrifikation wurden soweit verfiighar von Leffelaar und Wessel [36]
tibernommen und fiir die Nitrifikation von Schauss et al. [51]. Einige Parameter muss-
ten aufgrund der Anderungen in den Gleichungen der neuen Modellstruktur angepasst
werden. Durch diese Anderungen, die notwendig waren, um die beiden Modelle zu ver-
kniipfen und Sauerstoff als Faktor mit einzufiigen, wurden auch zusitzliche Parameter
notig, die in den beiden Arbeiten nicht beschrieben wurden. Die Werte fiir die zusétz-
lichen Parameter wurden, wenn moglich, aus der Literatur abgeleitet. Parameterwerte

und Referenzen werden in Tabelle 3.4 gegeben. Die Anfangswerte fiir die Simulationen
befinden sich in Tabelle 3.2.

Tabelle 3.2.: Anfangswerte

Modellgrofse Einheit Modell
CO, mg C ¢! Boden TG 0,1
DOC mg C ¢! Boden TG 1-1073
02 [%] 0 - 100
Byot mg C g~! Boden TG 0,1
NH mg N g~! Boden TG 0,1
NOy mg N g~ Boden TG 0

NO3 mg N ¢g~! Boden TG 0,1
N,O mg N ¢g~! Boden TG 0
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Tabelle 3.3.: Modellparameter

Symbol

Bedeutung

Baen, Banio, Bnrr Menge mikrobiellen Kohlenstoffs bezogen auf Denitrifizierer,

DOC
CO,

HdenBO

HdenN
HdenNO3

MdenNO3; MdenNO2;

MdenN20
Mmapmo, MNIR
5nit7 5den

max max
Mapros MNTR

max max
ludenO » MdenN

max max
UnitNH4> UnitNO2

max max
VdenNO3> VdenNO2>

mazx
UdenN20

Ammoniakoxidierer bzw. Nitritoxidierer

Funktion fiir die gel6ste organische Kohlenstoffkonzentration
Funktion fiir die Kohlenstoffdioxidkonzentration

Funktion fiir den gelosten Sauerstoffgehalt im Porenwasser
Ammoniumkonzentration

Nitritkonzentration

Nitratkonzentration

Distickstoffmonoxidkonzentration

Zeit

Anfanglicher Anteil der mikrobiellen Gruppen an der Gesamt-
biomasse By

Halb-Sattigungskonstante bezogen auf die Kohlenstoff- und
Kohlenstoffdioxidquellen

Halb-Sattigungskonstante fiir Sauerstoff als e”-Akzeptor fiir
die Denitrifizierer

Halb-Sattigungskonstante fiir die Stickstoffquelle
Halb-Sattigungskonstante fir NO;, NO, und N,O als e -
Akzeptor fiir Denitrifizierer

Halb-Sattigungskonstante bezogen auf Ammonium und Nitrit
wahrend Nitrifikation

Halb-Sattigungskonstante fiir Sauerstoff bei Nitrifikation fiir
Nitrifizierer

Hemmkonstante von Sauerstoff auf Stickstoffaufnahme der
Denitrifizierer

Hemmkonstante von Sauerstoff auf Denitrifikation
Hemmkonstante von Nitrat auf Distickstoffoxidreduktion
Erhaltungskoeffizienten bezogen auf NO3, NO; und N»O fiir
Denitrifizierer

Erhaltungskoeffizienten bezogen auf NH,” und NO, fiir Ni-
trifizierer

Sterberaten der Ammonium- und Nitritoxidierer und der De-
nitrifizierer

Maximale Wachstumsraten der Ammonium- und Nitritoxidie-
rer

Maximale Wachstumsraten der Denitrifizierer bezogen auf Oy
bzw. NO;, NO, und N,O

Maximale Umsatzgeschwindigkeiten von NH, und NO;
wahrend Nitrifikation

Maximale Umsatzgeschwindigkeiten von NO;, NO,; und
N50O wihrend Denitrifikation
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Tabelle 3.4.: Parameterwerte

Parameter Einheit Literatur  Modell Referenzen

Anfingliche Anteile

Faen - 0,02-0,6 0,6 |36],[44]

Fano - 0,06 0,06 [44]

Fnir - 0,06 0,06 [44]

Halbe Sattigungskonstanten

K¢ mg C ¢! Boden TG 0,001-0,017 0,015 [34],[36]

Ko [%] 0,002

Ky mg N ¢g~! Boden TG 0,02-103— 0,01 [1],[34],[36],[38]
0,012

Kgen mg N ¢g~! Boden TG 0,02-1073— 0,02 [1],[34],[36],[38]
0,012

Ko [%] 0,0129 0,002 [51]

Konit [%] 0,002

Hemmkonstanten

HdenBO [%] 071

Henn [%] 0,00-0,485 [25]

Hyennos mg N g~ Boden TG 3,58 -107% 3,58 107  [25]

Erhaltungskoeffizienten

MdenNO3 mg Nmg~! Ch™! 0,09-0,18 0,0018 [7],|36]

MenNO2 mg N mg~! Ch! 0,025-0,07 0,0007 [7],|36]

MenN20 mg N mg~! Ch! 0,079-0,16 0,0016 |7],|36]

MAMO mg N mg~! C h™! 0,007

MNIR mg N mg~! C h™! 0,007

Sterberaten

Onit h! 0,000625- 0,625- 1073 [11],[28],[51]
0,042

Vden ht 0-0,042 0,15-1073  [11],[36],[51]

Wachstumsraten

Wisto ht 0,01-0,28 0,01 [1],[28]

RS, ht 0,01-0,28 0,01 [1],128]

T ht 0,01-0,28 0,001 [1],[28]

TN h! 0,01-0,28 0,001 [1],[28]

Umsatzgeschwindigkeiten

U Ha mg N mg=t C h! 0,02

U N 09 mg N mg~! C h™! 0,04

V03 mg N mg~! Ch™! 0,021-0,28 0,0058 [1],[36]

V09 mg N mg~! C h™! 0,077-0,23 0,0093 |36]

v o mg N mg=t C h! 0,11-2,27 0,012 [36]

40




3.1.5. Modellgrenzen und Szenariendefinition

Fiir die ersten Simulationen nahm ich konstante Bedingungen im Boden betreffend Tem-
peratur, pH, Wassergehalt und verfiigharen Sauerstoff bzw. Redoxpotential an. Uber
Redoxpotential und verfiigharen Sauerstoff ist bekannt, dass sie positiv miteinander
korrelieren, so dass im Modell kein getrennter Einfluss auf die Umwandlungsprozesse
angenommen wird. Anaerobe Bedingungen, welche Denitrifikation induzieren, spiegeln
ein Redoxpotential von 300 mV und aerobe Bedingungen ein Redoxpotential von 500
mV wieder [40].

Drei Szenarien wurden definiert, um die Auswirkungen von verschiedenen, statischen
Sauerstoffbedingungen im Boden auf die Dynamik der Stickstofftransformationen zu
untersuchen. Mittels der Simulation mit rein aeroben und rein anaeroben Bedingungen
kann das Modell validiert und mit den Modellen fiir die getrennten Prozesse verglichen
werden, da mit diesen Sauerstoffgehalten die qualitativ gleichen Ergebnisse erzielt wer-
den miissen, wie sie isolierte Nitrifikations- und Denitrifikationsmodelle liefern. Die Mo-
dellldufe wurden zunéchst fiir aerobe (100% O,-Gehalt) und anaerobe (0% O,-Gehalt)
Bedingungen durchgefiihrt. Die Ergebnisse dieser Simulationen konnen direkt mit den
Ergebnissen der Einzelmodelle vergleichen werden, um die korrekte Implementierung
der Teilmodelle zu priifen. Das Szenario mit niedrigem Sauerstoffgehalt (15% Oy-Gehalt,
auch als transiente Bedingungen bezeichnet) représentiert einen Bereich, indem beide
Prozesse - Nitrifikation und Denitrifikation - gleichzeitig stattfinden. Dieses Szenario
gibt die Bedingungen in einem nicht geséttigten Boden mit einem Bodenfeuchtegehalt
wieder, der zu eingeschrinkter Sauerstoffverfiigharkeit fiihrt. Alle weiteren Parameter
wurden wie in Tabelle 3.4 beschrieben verwendet.

Die Anfangsbedingungen fiir Nitrit und Distickstoffmonoxid wurden auf null gesetzt,
Ammonium und Nitrat hatten dagegen Anfangskonzentrationen grofer null.
Organischer Kohlenstoff (DOC) und Kohlenstoffdioxid (CO,) wurden als im Uberfluss
vorhanden angenommen und stellten somit nicht-limitierende unspezifische Kohlenstoft-
quellen dar. Der verfiighare Sauerstoff wurde zunéchst ebenfalls nicht als dynamische
Zustandsgrofe beriicksichtigt, sondern in der Form eines konstanten Kontrollparame-

ters.
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3.2. Sensitivitatsanalyse

Um diejenigen Modellparameter zu identifizieren, die den grofsten Einfluss auf die Va-
rianz des Modells haben, wurde fiir aerobe (Oy = 100%), transiente (Oy = 15%) und
anaerobe (Oy = 0%) Bedingungen eine Sensitivititsanlyse mit 31 Modellparametern
durchgefiihrt.

1000 Parametersitze wurden mittels eines Monte-Carlo-Ansatz mit dem Latin Hyper-
cube-Stichprobenverfahren generiert, um die Variation in den Modellergebnissen zu
betrachten. Die stochastischen Parameter wurden als gleichverteilt angenommen, da es
durch den Mangel an ausreichenden Daten nicht moglich war, alternative statistische
Verteilungen aus der Literatur abzuleiten. Die minimalen und maximalen Werte der
Gleichverteilung wurden entweder in Einklang mit dem aus den Literaturwerten abge-
leiteten Intervall (Tabelle 3.4) bestimmt oder als 50% tiber und unter dem Wert fiir die
Simulationen abgeschétzt [31, 41]. Fiir jeden Parameter wurde eine Korrelationsanalyse
basierend auf den Ergebnissen der Monte Carlo-Simulationen durchgefiihrt. Der Beitrag
jedes Parameters zu der Varianz jeder Zustandsgrofe iiber die Zeit wurde bestimmt.
Alle Parameter mit einem Beitrag von mehr als 10% an der Varianz an mehr als 10 der
150 Beobachtungszeitpunkte (bei einem Simulationszeitraum von 1500 Stunden wurde
alle 10 Stunden ein Beobachtungszeitpunkt gesetzt) wurden als einflussreich betrach-
tet. Fiir jede Zustandsgrofe wurden diese einflussreichen Parameter ausgewéhlt und
ihr Beitrag zur Varianz (Contribution to Variance, CTV) getrennt fiir sechs Zeitpunkte
(10, 100, 200, 500, 700 und 900 Stunden) berechnet.

Fiir die CTV-Analyse wurde zunéchst eine Rangtransformation mit den stochastischen
Parametern fiir die sechs spezifizierten Zeitpunkte berechnet und anschliefend eine
Rangkorrelation mit dem Spearman Rangkorrelationskoeffizienten, ein nichtparametri-
sches Maf fiir die statistische Abhéngigkeit zwischen zwei Variablen, berechnet [24].
Mit den resultierenden Daten wurde der Beitrag der Parameter zu der Varianz jeder

Zustandsgroke berechnet.

3.3. Implementation

Das Differentialgleichungssystem wurde numerisch mit der Mathematica (Version 8.0,
Wolfram) Routine NDSolve gelost. Die Sensitivitdtsanalyse wurde mit Hilfe in Ma-
thematica implementierter Funktionen durchgefiihrt. Der Quellcode befindet sich im

Anhang.
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3.4. Parameteroptimierung

Die Parameteroptimierung des Modells mit den experimentellen Daten fiihrte ich per
Hand durch, da fiir die Anwendung eines Optimierungsprogramms die Datengrundlage
zu diinn war. Vier Messzeitpunkte, von denen einer den Anfangswert stellt, sind nicht
ausreichend, um eine Dynamik zu erkennen. Fiir bessere Ergebnisse miissten experimen-
telle Daten sowohl iiber einen lingeren Zeitraum (zehn Tage) als auch in einer héheren
zeitlichen Auflésung (eine Messung mindestens alle 24 Stunden) zur Verfiigung ste-
hen. Auferdem fiihrten die unterschiedlichen Grofenordnungen der Ammonium- und
Nitratkonzentrationen gegeniiber der Nitratkonzentration zu Schwierigkeiten bei der
Wahl einer fiir alle drei Zustandsgrofen passenden Fehlerfunktion. Daher optimierte
ich die Ammonium-, Nitrit- und Nitratkonzentrationen per Hand nach visuellen Ge-
sichtspunkten.

Ich unterschied fiir die Bodenstandorte AEG 02, AEG 15 und AEG 30 zwischen vier

Anséatzen:

e A: Wassergehalt= 50% des W HK,,,, mit Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 15,
AEG 30)

e B: Wassergehalt = 50% des W H K4, ohne Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 15,
AEG 30)

e C: Wassergehalt = 80% des W H K., mit Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 30)
e D: Wassergehalt = 80% des W H K., ohne Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 30)

Jeder dieser Ansitze wurde mit den standort- und ansatzspezifischen Startwerten
(Ammonium-, Nitrat und Nitritkonzentrationen, mikrobieller Kohlenstoff, geloster or-
ganischer Kohlenstoff, Anteile von Denitrifizierern, Ammoniakoxidierern und Nitritoxi-
dierer) optimiert.

Der Standort AEG 10 musste komplett ausgeschlossen werden, da die Ammonium- und
Nitratkonzentrationen an den ersten beiden Messzeitpunkten unterhalb der Bestim-
mungsgrenze lagen. Fiir AEG 15 bei 80% des WHK,,,, galt dies ebenso, so dass fiir
den héheren Wassergehalt zwei Standorte ausgeschlossen werden mussten.

Fiir die Optimierung wurde der organische Kohlenstoff DOC' als Funktion der Zeit
in Einklang mit den experimentellen Daten zum DOC implementiert, da die Konzen-
tration im Laufe des Versuchs deutlich zuriickging und eine Limitierung nicht ausge-
schlossen werden konnte. Mit dieser Vorgehensweise konnte vermieden werden, dass der
Kohlenstoff als Zustandsgrofe modelliert werden musste, die von den Denitrifizierern
konsumiert wird und aus absterbender Biomasse entsteht.

Die vorhandenen Daten schrinkten die Optimierung und die Giite der Ergebnisse ein.
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Mit lediglich vier Messzeitpunkten wurde nur eine sehr ungenaue Dynamik vorgegeben.
Mir standen mit Ammonium-, Nitrat- und Nitritkonzentration nur Daten zu drei der
sieben Zustandsgrofen zur Verfiigung. Fiir die Genabundanzen gab es lediglich Ein-
fachmessungen, die keine erkennbare Dynamik aufwiesen. Um Verdnderungen in den
Abundanzen zu erkennen, reicht eine Zeitreihe iiber 144 Stunden nicht aus.

Daher wurden diese Messungen nur fiir die Bestimmung der anfénglichen Anteile der

Denitrifizierer und Nitrifizierer (Fye,, Fapo, Fnir) verwendet:

> denitrifizierende Gene bei

Faen = Y- . Y . .
¢ > denitrifizierende Gene bei ¢, + Y nitrifizierende Gene bei ¢

Die Berechnung fiir Flap;0 = Fyyr erfolgte analog zu Fy.,. By wurde aus den Daten
zum mikrobiellen Kohlenstoff C,,;. bei tg gewonnen. Fye,, Fano, Fyrr, DOC(0), By,
NH;(0), NO;(0), NO; (0) wurden spezifisch fiir jeden Standort und Ansatz angege-
ben (Tabelle 3.5).

Tabelle 3.5.: Standortspezifische Parameter- und Anfangswerte aus den Experimenten.
In F),;; sind die Werte fiir Fay0 und Fiyrr zusammengefasst.

Oy Ugitao NH(0) NOs(t) NOy(t) DBo [mg Fuen Fyit
%[5 fmg N/ |mg N/ [mg N/ ¢/ g [ [
g Boden g Boden g Boden Boden
TG TG TG TG|
A 1100 O 0,178 0,128 0,0055 2,834 0,362 0,638
ARG 02 B | 100 0,03 0,128 0,141 0,0258 2,966 0,338 0,662
C |0 0 0,092 0,021 0,0001 2,181 0,443 0,557
D |0 0,03 0,088 0,025 0,0009 2,603 0,476 0,524
ARG 15 A 100 O 0,099 0,067 0,0007 2,401 0,523 0,477
B | 100 0,03 0,099 0,053 0,0054 2,435 0,438 0,562
A 100 O 0,071 0,124 0,0022 1,592 0,790 0,210
AT 30 B | 100 0,03 0,057 0,125 0,0020 1,610 0,715 0,285
C |0 0 0,050 0,096 0,0095 1,894 0,806 0,194
D |0 0,03 0,049 0,099 0,0128 1,539 0,866 0,134

Da nur Messwerte fiir Ammonium, Nitrat und Nitrit vorlagen, war es sinnvoll Para-
meter zu optimieren, die Einfluss auf diese Zustandsgrofen haben oder von diesen direkt
beeinflusst werden. Die Umsatzgeschwindigkeiten v7/9% . vienmar gmaz = ymar o he-
stimmen fiir einen Zeitraum von knapp 150 Stunden die Dynamik von Ammonium,
Nitrat- und Nitritkonzentrationen. v]%%,, konnte nicht in die Optimierung einbezogen
werden, da weder fiir die NoO- noch fiir die No-Konzentration Daten vorhanden waren.
Die mikrobiellen Wachstums-und Sterberaten wurden auf null gesetzt, da innerhalb von

sieben Tagen keine signifikante Zunahme der Biomasse durch Wachstum zu erwarten
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ist.

In den Experimenten war erkennbar, dass Ammonium durch Mineralisierung entstand.
In meinem Modell ist ein solcher Prozess nicht enthalten. Daher fiigte ich fiir die Op-
timierung den Parameter min ein, der konstant Ammonium zufiigt. Natiirlich verlauft
die Mineralisierung nicht konstant, aber fiir den kurzen Untersuchungszeitraum von 144
Stunden konnte dies angenommen werden, da die Mineralisierung ein eher langsamer
Prozess ist.

Per Hand passte ich die Konzentrationsverldufe von Nitrat und Nitrit den Daten aus
den Experimenten fiir die drei Standorte und jeweiligen Ansétze an. Die Ammonium-
dynamik versuchte ich dann durch Anpassung der Mineralisierungsrate zu treffen. Ich
ging dabei nach rein visueller Abschéitzung vor.

Fiir die Auswertung zog ich vier verschiedene Fehlerdefinitionen heran. Der Fehler wur-
de fiir die jeweilige Konzentration (NH,, NO;, NO, ) an einem Zeitpunkt (0, 24, 48,
144 h) berechnet und die Fehler der drei Substanzkonzentrationen anschliefend addiert.
Die aufsummierten Fehler der vier Zeitpunkte wurden dann wiederum addiert.

Da die Nitratkonzentrationen teilweise deutlich héher ausfielen als die Ammonium- und
besonders die Nitritkonzentrationen, musste bei der Wahl des Fehlers darauf geachtet
werden, dass diese Unterschiede in der Gréfsenordnung keinen Einfluss haben. Daher
erschien die Wahl des relativen Fehlers |52| sinnvoll.

Ob die Abweichung des Modellwerts (x,,) vom Datenwert (xp) nach oben oder unten
erfolgte, war fiir mich nicht ausschlaggebend und da der aufsummierte relative Fehler
aufkerdem durch einen vorzeichenbehafteten Einzelfehler bei der Addition der Einzel-

werte verfilscht werden wiirde, wihlte ich den Betrag der Differenz (Gl. 3.21).

e S s lah(0) = o) o)

i
t=0,24,48,144h ; + NO= NO- xD(t)
—\Y ) ’ Z:NH4 ,NO3 7N02

Nachteil des relativen Fehlers ist jedoch, dass eine Abweichung des Modellwerts vom
Datenwert nach unten nicht den gleichen Fehlerwert ergibt, wie eine betragsgleiche
Abweichung nach oben. Auferdem ergeben sich Schwierigkeiten, wenn der Datenwert
null ist.

Eine weitere hiufig genutzte Fehlerfunktion ist die Summe der gewichten Fehlerquadrate
(Gl. 3.22) [52].

Fassne 3 s 0 - sh)” 52

i
t=0,24,48,144h ; + NO=- NO- D (t)
,24,48, i=NH; ,NO3 ,NO,

Auch diese Fehlerdefiniton hat den Nachteil, dass Abweichungen nach oben und unten

nicht gleich gewichtet werden und Probleme bei Datenwerten auftreten, die null sind.
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Auferdem werden durch die einfache Wichtung Unterschiede in den Gréfsenordnungen
zwischen zwei Zustandsgrofsen nicht ausgeglichen.
Um diesen Nachteil auszugleichen, kann der Nenner ebenfalls quadriert werden, so dass

man einen quadrierten relativen Fehler berechnet (Gl. 3.23).

e Y s 0= sh)” 523

i 2
1=0,24,48,144h =N H} NO; NO; (@ (1))

Durch die Quadrierung erhalten grofte Abweichungen einen héheren Fehlerwert und
kleine Abweichungen einen kleineren als ohne die Quadrierung. Allerdings wird so auch
die Problematik der unterschiedlichen Bewertung von Abweichungen nach oben und
unten verstarkt.

Fiir die Bewertung der Parameteroptimierung wurde ein Fehler benotigt, der relativ zur
Grofenordnung der einzelnen Substanz ist, so dass Unterschiede zwischen den Substan-
zen keinen Einfluss haben und der Abweichungen nach oben und unten gleich bewertet.
Allerdings diirfen grofe relative Abweichungen bei sehr geringen absoluten Fehlern nicht
zu stark bewertet werden.

Der Fehlerfaktor (Gl. 3.24) ist in der Lage, die oben genannten Aufgaben zu erfiillen:
Der Fehler wird relativ berechnet, so dass Unterschiede in den Grofsenordnungen der

Substanzen keine Rolle spielen. Abweichungen des Modellwerts vom Datenwert nach

- 1) (3.24)

Jedoch kann der Fehler bei sehr kleinen absoluten Abweichungen sehr grof werden.
Abhilfe kann eine Schranke fiir Modell- und Datenwert schaffen, unterhalb derer der

Fehler auf einen geringen Wert gesetzt wird.

oben und nach unten werden gleich bewertet.

wh ()
Log ]y
Frp = g E <10‘ ep®

1=0,24,48,144h ;=N H NO; ,NO;
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3.5. Zeitreihen

Eine Wiese ist kein geschlossenes System. So gib es weitere Eintrags- und Verlustpro-
zesse, die in meinem Modell keine Beachtung finden. Nitrat, Nitrit und Ammonium
versickern mit dem Bodenwasser in tiefere Bodenschichten, Distickstoffmonoxid gast
aus dem Boden aus. Stickstoff wird durch Pflanzen aufgenommen und durch Mahd und
Fraft entfernt. In meiner Arbeit konzentrierte ich mich auf die Nitrifikations- und Deni-
trifikationsprozesse, daher fanden all diese Prozesse keinen Eingang in mein Modell.
Die Anwendung von Zeitreihen auf das Modell ermdglichte die Simulation realistischer
Bedingungen, ohne die jeweiligen Grofen explizit zu modellieren. Sauerstoffzeitreihen
lieflen die Simulation mit dynamischem Sauerstoffgehalt zu und auch Zeitreihen fiir
Wassergehalt und Temperaturen im Boden konnten in mein Modell mit einbezogen
werden.

Innerhalb der Biodiversitdtsexploratorien wurde fiir ausgewihlte Standorte alle zehn
Minuten die Bodenfeuchte (SMC) in 10 bis 20 ¢m Tiefe und die Bodentemperatur
in derselben Tiefe gemessen. Der Messzeitraum variierte dabei zwischen den einzelnen
Standorten, alle Messungen befanden sich aber zwischen Anfang 2008 und Anfang 2013,
teilweise mit langerfristigen Unterbrechungen. Die Daten stammen aus den Klimadaten
des Projekts Instrumentation von Falk Hénsel, Thomas Nauss und Spaska Forteva von
der Philipps-Universitidt in Marburg (ID 14046, Version 1.0.57).

Aus diesen Zeitreihen wurden moglichst vollstindige Messungen fiir Griinlandstand-
orte ausgewihlt. Verwendet wurden schliefslich die beiden Standorte HEG 03 und HEG
29. Die Zeitreihen beginnen am 08.09.2010 und enden am 05.07.2011 (dies entspricht
einem Zeitraum von etwas mehr als 6500 Stunden). Fiir die Bodentemperatur wur-
de die Zeitreihe von HEG 03 gewahlt, da sich die Werte und die Dynamik in beiden
Standorten sehr stark glichen. Fiir die Bodenfeuchte wurden die Werte der jeweiligen
Standorte verwendet.

Diingung kann nicht als eine Zeitreihe im eigentlichen Sinne bezeichnet werden. Legt
man aber ein Datum fiir den Beginn der Simulationszeit fest, ist es moglich, die Diin-
gezeitpunkte in das Modell eingehen zu lassen. Um Simulationsldufe fiir einen lingeren
Zeitraum durchfithren konnen, wurde ein zuséitzlicher konstanter Ammoniuminput zur
Gleichung fiir die Ammoniumkonzentration hinzugefiigt. Ohne diesen zusétzlichen Term
wurde unter nicht strikt anaeroben Bedingungen sdmtliches Ammonium umgewandelt,
so dass nach etwa 1000 Stunden die Konzentration auf null sank. Dies hatte das Aus-
sterben der Nitrifizierer zur Folge. Nach 1000 Stunden kam die Nitrifikation also zum
Stillstand, was nicht den realen Umsténden entspricht. Um ein komplettes Aussterben
der Nitrifizierer zu verhindern, fiigte ich einen zusétzlichen unspezifischen, konstanten
Ammoniumeintrag (N H4Input = 0,0005 mg N g~* Boden TG h~!) hinzu. Dies fiihrte
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dazu, dass die Nitrifizierer mit geringer Abundanz iiberleben konnten. Literaturwerte
fiir Brutto-Mineralisierungsraten liegen bei 0,0191 - 10~ bis 0,0001 mg N ¢! Boden
TG h~! [54, 10]; Nettoraten bei bis zu 0,02110 - 1073 mg N ¢g~! Boden TG h~! [62].
Damit liegt der von mir gewihlte Wert etwas iiber den Literaturwerten. Jedoch sind in
dieser Rate nicht nur Eintrdge aus Mineralisierung, sondern auch aus Stickstofffixierung

oder anderen Stickstoffquellen enthalten.

3.5.1. Sauerstoff

Eine realistischere Ausprigung des Sauerstoffgehalts des Bodenwassers als konstante
Werte, wie in den vorhergegangenen Simulationen verwendet, konnte durch die Inter-
polation von Zeitreihen erreicht werden. In den Biodiversititsexploratorien wurden zwar
keine Werte fiir den Sauerstoffgehalt im Boden gemessen, aber gemaf der in Kapitel 2.2
beschriebenen Umrechnung der Bodenwassergehalte in Werte fiir den Sauerstoffgehalt
konnte eine Zeitreihe erstellt werden. Anfinglich wurde wie in den vorhergegangenen
Simulationen ein Ammonium- und Nitratinput von jeweils 0,1 mg N/ g Boden TG

angenommen.

3.5.2. Wassergehalt

Da wie in Kapitel 2.2 erwdhnt gleichzeitig auch die Bodenfeuchte selbst eine Rolle fiir
das Wachstum der Mikroorganismen spielt, wurde in einem zweiten Schritt die Auswir-
kung der Bodenfeuchte an das Wachstum der Mikroorganismen gekoppelt. Der Einfluss
der Bodenfeuchte auf die Nitrifizierer wurde durch Multiplikation des unten stehenden
Terms an die Wachstumsrate der Mikroorganismen berechnet. BF(t) ist hierbei die
Bodenfeuchte in Abhéngigkeit von der Zeit, K stellt die Halb-Séttigungskonstante dar

und n bestimmt die Steigung.

BF ()"

Anféanglich wurde wie in den vorhergegangenen Simulationen ein Ammonium- und Ni-

tratinput von jeweils 0,1 mg N/ g Boden TG angenommen.

3.5.3. Temperatur

Bei der Betrachtung eines Zeitraums von mehr als einem Jahr musste auch die Tem-
peratur mit einbezogen werden. Zwischen den Sommer- und Wintermonaten gibt es in
diesem Bereich deutliche Schwankungen. Fiir psychrotolerante Mikroorganismen liegt

die optimale Temperatur zwischen 20 und 30°C. Temperaturen unter null und iiber
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40°C lassen das Wachstum stagnieren. In dieser Temperaturklasse liegt ein Grofsteil der
im Boden lebenden Bakterien und Archaeen [40].

Einflussfaktor
1.0~

0.5

e —— ' ' ' . T@mpeETatur [°CJ
-10 10 20 30 40 50 60

Abbildung 3.2.: Einflussfaktor ~ der = Temperatur auf das  Wachstum der
Mikroorganismen.

Der Einfluss der Temperatur auf die Aktivitdt der Mikroorganismen konnte, so wie
auch der Einfluss der Bodenfeuchte, mit Hilfe eines selbst entwickelten empirischen
Terms, der den Einfluss der Beschreibung in Madigan et al. [40] entsprechend wiedergibt
und der an die Wachstumsraten multipliziert wird, ausgedriickt werden. 75, entspricht
der optimalen Temperatur fiir das mikrobielle Wachstum (in °C) und 7'(¢) der aktuellen

Temperatur in °Celsius, b bestimmt die Breite der Kurve und n die Steigung.

(T~ Topt)™

EinflussTemp(t) = e om

Anfinglich wurde wie in den vorhergegangenen Simulationen ein Ammonium- und

Nitratinput von jeweils 0,1 mg N/ g Boden TG angenommen.

3.5.4. Diingung

Der externe Eintrag bzw. die Entnahme von Stickstoff ist nur schwer quantifizierbar.

Man kann dabei drei Falle unterscheiden:

e Eintrag durch Diingung
e Eintrag und Entzug durch Viehbesatz

e Eintrag und Entzug durch Mahd
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Sonja Gockel und W.W. Weisser von der Universitidt Jena vom lokalen Management
der Biodiversititsexploratorien haben Daten zur Landgréfe, Nutzungsart, Nutzungs-
intensitdat, Entwasserung, Bewésserung, Beweidung, Schnitten, Mahd, Ertrag, Diin-
gung, Pflegemafnahmen und Nutzungshintergrund des Standorts zusammengetragen
(GL_survey all exploratories avaiableInfo, ID 5120, Version 1.98.46).

Um in Unterkapitel 4.4.1.5 die Diingung mit den Zeitreihen fiir Bodenfeuchte und -
temperatur verbinden zu konnen, verwendete ich auch hier die Standorte HEG 03 und
HEG 29.

HEG 03 ist eine Wiese, die zwei Mal im Jahr gediingt (ohne Angabe iiber die Zeit-
punkte) und drei Mal gemiht wurde. Beweidet wurde die Fliche wenig. HEG 29 wurde
in einer Mischform sowohl als Weide als auch als Wiese genutzt. Uber die Hiufigkeit
der Diingung und den Zeitpunkt gibt es keine Angaben. Da die Fléche auch als Weide
genutzt wurde, nahm ich eine einmalige Diingung an. Ein bis zwei Mal im Jahr wurde
die Fliache geméht und teilweise durch Mutterkiihe beweidet (Tabelle 3.6). Die Diin-

Tabelle 3.6.: Landnutzung fiir HEG 03 und HEG 29.

Standort Diingungs- Haufigkeit der Beweidungs-
intensitit Mahd intensitat

HEG 03 122,4 3 13

HEG 29 54,6 1,4 50,75

gung von landwirtschaftlich genutzten Flachen geschieht im optimalen Fall drei bis vier
Wochen vor Beginn der Vegetationsperiode. Dies ist in Deutschland in der Regel im
Mérz. Auch in den Biodiversititsexploratorien erfolgte eine Diingung auf den jeweili-
gen Flichen, sofern angegeben, im Mérz und gegebenenfalls im Juni.

Fiir die Diingung sind fiir viele Standorte Informationen iiber Haufigkeit, Zeitpunkt,
Diingemittel und Zusammensetzung verfiigbar (Tabelle 3.7). Da fiir HEG 29 keine An-
gaben iiber die Zeitpunkte und Héufigkeit der Diingung vorhanden sind, ging ich auf-
grund der gediingten Stickstoffmenge von einer einmaligen Diingung Ende Mérz aus.
Die Angaben aus den Exploratorien bezogen sich auf die genutzte Fliche und nicht
auf das Gewicht des Bodens, wie ich es in meinem Modell benutzte. Daher war eine
Umrechnung der Flichenangaben in Gewicht notwendig.

Ich ging von einer Bodentiefe von 10 cm aus (Messung von Bodenfeuchte und Tem-

peratur in 10 cm Tiefe, Bodenprobe fiir die Experimente aus dem Oberboden).
Angenommen wurde eine Lagerungsdichte von 1,5 g pro cm? (1500 kg/m?).
Eine Fliche von 1 ha (10000 m?) hat damit ein Volumen von 1000 ¢m?® (bei 10 c¢m
Tiefe), was einem Trockengewicht von 1500 t Boden entspricht. Bei einer Diingung mit
x kg N pro ha Boden ergibt sich eine Konzentration von x kg N pro 1500 t Boden oder
x mg N pro 1500 kg Boden.
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Tabelle 3.7.: Standorteigenschaften und Bewirtschaftung von HEG 03 und HEG 29

Standort HEG 03 HEG 29
Jahr 2006 2008

Fliche |ha] 19,83 8,38
Nutzungsart Wiese Mischform
Grofsvieheinheiten - 42

Tage mit Beweidung - 14

Anzahl Diingung 2 keine Angabe
Zeitpunkt der Diingung 8.4. und 26.6. keine Angabe
Menge Stickstoff [kg] 100 (70+30) 27
Diingemittel KAS KAS

Beide Standorte wurden mit Kalkammonsalpeter (KAS) gediingt. KAS-Diinger besteht
zu 76% aus N HyNO3 und zu 24% aus CaCOj3. Da der Diinger zu 50% aus Ammonium
und zu 50% aus Nitrat besteht ergeben sich Eintriige von 0,5 x mg NH,; — N bzw.
NO3-N pro 1500 kg Boden.

HEG 03 hat eine Flidche von 19,83 ha und wird zweimal gediingt, einmal mit 70 kg
Stickstoff und ein zweites Mal mit 30 kg Stickstoff. Daraus ergeben sich Konzentra-
tionen von 0,0012 mg NH, — N pro g Boden fiir die erste Diingung und 0,0005 mg
NH; — N pro g Boden fiir die zweite Diingung. Die Konzentrationen fiir Nitrat sind
entsprechend ebenfalls 0,0012 mg NO; — N pro g Boden fiir die erste Diingung und
0,0005 mg NO5 — N pro g Boden fiir die zweite Diingung. HEG 29 hat eine Fliche von
8,38 ha. Diese Fliche wird einmal im Jahr mit 27 kg Stickstoff gediingt und zusétzlich
14 Tage lang beweidet. Fiir die Diingung ergibt sich ein Ammoniumeintrag von 0,0011
mg NH, — N pro g Boden und ebenfalls 0,0011 mg NO; — N pro g Boden Nitratein-
trag.

Auch durch den Viehbesatz wird Stickstoff eingetragen. Dieser wird allerdings vorher
durch die Beweidung dem System entzogen. Die Aufnahme von Nitrat und Ammonium
durch Pflanzen und der Entzug von Stickstoff aus dem System durch Mahd oder Bewei-
dung wurden in meinem Modell nicht dargestellt. Der Eintrag von Ammonium durch
den Viehbesatz dagegen betraf den modellierten Nitrifikationsprozess direkt. Daher be-
trachtete ich an dieser Stelle nur den Eintrag von Stickstoff durch Viehbesatz ohne auf
den gleichzeitigen Entzug durch die Beweidung einzugehen.

Fiir die Beweidung der Flichen in den Biodiversititsexploratorien gibt es fiir HEG 29
Informationen iiber den Zeitraum, die Anzahl der Tiere und ihre Art, so wie die Um-
rechnung in Grokvieheinheiten (Tabelle 3.7).

Durch den Kot der Tiere wird etwa 0,04 kg N pro Tier und Tag eingetragen, durch
Harn 0,09 kg N pro Tier und Tag [61]. Fiir die 42 Grokvieheinheiten, die fir HEG 29
angegeben sind, ergibt sich daraus ein Eintrag von 5,46 kg N pro Tag auf der Fliche
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des Standortes. Ich nahm an, dass der Eintrag in erster Linie in Form von Ammonium
geschieht. Daraus ergibt sich eine Eintragsrate von 0,00018 mg N H;” — N pro g Boden
fiir die 14 Tage der Beweidung. Die Verteilung der Ausscheidungen des Viehs auf der
Weideflache ist nicht gleichméfig iiber die gesamte Flidche verteilt. Da aber die Vertei-
lung nur schwer abgeschitzt werden kann und mein Modell keinen rdumlichen Bezug
hat, ging ich fiir die Modellierung von einer gleichméfbigen rdumlichen Verteilung iiber
die Gesamtflache aus.

Der zusitzliche Ammoniumeintrag durch Diingung in HEG 03 folgt einer angenéherten

Dirac-Funktion:

NDﬁngungl . 67<%)2 NDﬁngung? ) ei(tﬂ:Q )2

a-\/m a-\/m

Dies entspricht einer Dirac-Funktion mit geringer Standardabweichung a. Die direkte

NHA4Fintrag(t) = +

Anwendung der Dirac-Funktion war in Kombination mit NDSolve in der verwende-
ten Mathematica-Version 8 nicht moglich. Npgngungt Und Npingung2 entsprechen den
jeweiligen Ammoniumzugaben und ¢; und ¢3 den beiden Diingezeitpunkten. Fiir den
zusdtzlichen Nitrateintrag sieht die Gleichung entsprechend aus.

Fiir den zusétzlichen Ammoniumeintrag durch einmalige Diingung und durch den 14-
tigigen Viehbesatz in HEG 29 gilt die folgende Gleichung:

L I
a7 0, sonst.
Fiir den Nitrateintrag gilt:

NDﬁngungl . e_(ﬂ)Q

NO3FEintrag(t) = ———=—
a-\/m
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4. Ergebnisse und Diskussion

4.1. Simulation

4.1.1. Ergebnisse

Die Modellldufe wurden mit der Parametrisierung aus Tabelle 3.4 fiir aerobe (100%
O,-Gehalt), transiente (15% Oy-Gehalt) und anaerobe (0% O,-Gehalt) Bedingungen
durchgefiihrt. Die Simulationsergebnisse sind in den Abbildungen 4.1 und 4.2 darge-
stellt.

In den Simulationen fiihrten anaerobe Bedingungen fiir alle Mikroorganismen zu insge-
samt niedrigerem Wachstum als aerobe Bedingungen (Abb. 4.1), da die Wachstumsraten
unter anaeroben Bedingungen fiir die Nitrifizierer null und fiir die Denitrifizierer kleiner
waren als unter aeroben Bedingungen. Die Abundanz der Denitrifizierer wuchs unter
aeroben und transienten Bedingungen zunéchst an, erreichten ein lokales Maximum
und sanken anschliefend wieder. Unter aeroben Bedingungen wurde das Maximum frii-
her erreicht (nach etwa 800 Stunden) und war héher. Das Maximum bei transienten
Bedingungen wurde erst nach 1000 Stunden erreicht. Anaerobe Bedingungen fiihrten
zu einem Maximum nach etwa 750 Stunden, danach nahm die Abundanz der Denitri-
fizierer wieder ab. Die Abundanz blieb jedoch insgesamt deutlich niedriger als unter
aeroben und transienten Bedingungen, da die Denitrifizierer mit Sauerstoff als Elektro-
nenakzeptor aufgrund des hoheren Redoxpotentials [40] immer besser wachsen als mit
einem alternativen Akzeptor einer Stickstoffverbindung (Abb. 4.1 a). Unter anaeroben
Bedingungen nahm die Abundanz der Nitrifizierer kontinuierlich ab (Abb. 4.1 b und
¢). Unter aeroben und transienten Bedingungen wuchs die Zahl der Ammoniakoxidierer
stark an bis zu einem Maximum nach etwa 800 Stunden unter aeroben und nach etwa
1000 Stunden unter transienten Bedingungen. Das aerobe Maximum fiel dabei deutlich
hoher aus als die maximale Abundanz unter transienten Bedingungen (Abb. 4.2 b). Die
Abundanz der Nitritoxidierer nahm ebenso wie die der Ammoniakoxidierer unter ae-
roben und transienten Bedingungen fiir etwa 900 Stunden zu und anschliefend wieder
ab. Der hohere Sauerstoffgehalt fiihrte auch hier zu einem hoheren Maximum. Aller-
dings blieb die Abundanz der Nitritoxidierer insgesamt auf einem deutlich niedrigerem

Niveau als die der Ammoniakoxidierer (Abb. 4.2 c¢).
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Abbildung 4.1.: Simulierte Biomasse: (a) Denitrifizierer, (b) Ammoniakoxidierer und (c)
Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedingungen
im Bodenwasser fiir einen Simulationszeitraum von 1500 Stunden.

Die Simulationsergebnisse fiir die Ammoniumkonzentration (Abb. 4.2 a) zeigten un-
ter aeroben und transienten Bedingungen eine Abnahme durch die Nitrifikation. War
Sauerstoff vorhanden, wurden die Ammoniakoxidierer aktiv und wandelten Ammoni-
um in Nitrit um. Je mehr Sauerstoff dabei vorhanden war, desto schneller erfolgte
die Abnahme. Unter anaeroben Bedingungen wurde die Nitrifikation gehemmt und so
kaum Ammonium abgebaut. Die Nitritkonzentration stieg unter anaeroben Bedingun-
gen durch die Umwandlung von Nitrat zu Nitrit wihrend der Denitrifikation zunéchst
stark an und nahm anschliefend wieder ab, sobald Nitrit weiter zu Distickstoffmonoxid
umgewandelt wurde. Unter aeroben und transienten Bedingungen wurde Nitrit wéh-
rend der Nitrifikation durch Ammoniumoxidation produziert und durch Nitritoxidation
abgebaut. Dadurch ergaben sich zunéchst ein Anstieg bis zu einem Maximum nach etwa
800 bzw. 900 Stunden und anschliefsend ein Riickgang (Abb. 4.2 b).

Durch Denitrifkation wurde Nitrat unter anaerober Bedingungen zu Nitrit reduziert
(Abb. 4.2 ¢). Zusétzlich zur Denitrifikation wurde Nitrat unter allen Sauerstoffbedin-
gungen als Stickstoffquelle fiir die Denitrifizierer verbraucht. Daher war der Riickgang
unter anaeroben Bedingungen am schnellsten.

Die simulierten Distickstoffmonoxidkonzentrationen nahmen unter anaeroben Bedin-
gungen wihrend der Denitrifikation zu und nach etwa 600 Stunden wieder ab (Abb. 4.2
d). Die produzierte Menge war unter aeroben und transienten Bedingungen deutlich

geringer.
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Abbildung 4.2.: Simulierte Stickstoffverbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c¢) Ni-
trat und (d) Distickstoffmonoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen im Bodenwasser fiir einen Simulationszeitraum von
1500 Stunden. Legende wie in Abb. 4.1.

4.1.2. Diskussion

Die Modellszenarien in dieser Arbeit wurden fiir konstante Sauerstoffbedingungen durch-
gefiihrt, um die grundlegenden Merkmale meines Modells herauszustellen. Abbildung
4.3 zeigt, dass das Modell in der Lage ist, fiir einen steigenden Sauerstoffgehalt einen
entsprechenden Ubergang in der Stickstoffdynamik zu produzieren.
Die Annahme einer konstanten gelGsten organischen Kohlenstoffquelle der Denitrifizie-
rer erlaubte es, den Einfluss unterschiedlicher Sauerstoffgehalte zu analysieren. Eine
Abnahme der gelosten organischen Kohlenstoffkonzentration wiirde in einer Verlangsa-
mung des Denitrifikationsprozesses resultieren und schlussendlich zu einem Abbruch,
sobald die Kohlenstoffquelle komplett verbraucht wire.
Distickstoffmonoxid wird nicht nur in gasférmigen Stickstoff umgewandelt, sondern gast
auch aus dem Boden aus. In meinem Modell unterschied ich nicht zwischen diesen bei-
den Reduktionsprozessen, da sie die Stickstoffdynamik nicht weiter beeinflussen.
Existierende Modelle betrachten haufig die Stickstoffdynamik unter entweder aeroben
oder anaeroben Bedingungen und beschrinken sich so auf einzelne Transformationspro-
zesse des Stickstoffkreislaufs. Das Denitrifikationsmodell von Leffelaar und Wessel [36]
héngt von der denitrifizierenden Biomasse ab und gilt lediglich unter anaeroben Bedin-

gungen und vernachléssigt damit den Einfluss von Sauerstoff. Mein gekoppeltes Modell
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Abbildung 4.3.: Substanzkonzentrationen und mikrobielle Abundanzen fiir aufsteigende
Sauerstoffgehalte (0 bis 100% mit einer Schrittweite von 0,2%).

erzeugte dhnliche Ergebnisse unter strikt anaeroben Bedingungen fiir die Dynamik von
Nitrit, Nitrat und Distickstoffmonoxid wie das Modell von Leffelaar und Wessel [36]
und beweist damit seine korrekte Anpassung (Abb. 4.4). Kleinere quantitative Unter-

schiede in den Modellergebnissen sind auf Unterschiede in der Modellstruktur beim
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Stickstoffverbrauch fiir den Zellerhalt der Mikroorganismen zuriickzufiihren.
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Abbildung 4.4.: Vergleich der Simulationsergebnisse der Nitrat-, Nitrit- und Distick-

stoffmonoxidkonzentrationen mit den Ergebnissen von Leffelaar und
Wessel [36]

Das Nitrifikationsmodell von Schauss et al. [51] hdngt von der nitrifizierenden Bio-
masse ab, aber betrachtet ebenfalls nicht den Einfluss von Sauerstoff, bezieht sich also
nur auf aerobe Bedingungen. Mein gekoppeltes Modell produzierte unter strikt aeroben
Bedingungen eine &hnliche Dynamik fiir Ammonium und Nitrat (Abb. 4.5). Abwei-
chungen der Ergebnisse konnen durch Unterschiede in der Modellstruktur durch die
Aufnahme zusétzlicher Stickstoffquellen und der Beriicksichtigung der Denitrifizierer

erklart werden.
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Abbildung 4.5.: Vergleich der Simulationsergebnisse der Ammonium- und Nitratkon-
zentrationen mit den Ergebnissen von Schauss et al. [51]

Modelle, wie z.B. MiCNiT [3]|, Expert-N [56], Pnet-N-DNDC [37, 38] und Ecosys
[19, 22, 43|, die sowohl Nitrifikation als auch Denitrifikation sowie viele andere Stickstoff-
und Kohlenstoffumwandlungsprozesse unter dynamischen Sauerstoffbedingungen be-
trachten, sind in der Lage, die jeweiligen Stickstoffkonzentrationen oder - emissionen aus
dem Boden detailliert und akkurat zu simulieren. Auf der anderen Seite benétigen sie

jedoch auch viele Parameterwerte (z.B. mehr als 60 beim MiCNit-Modell im Vergleich
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zu 31 bei dem hier vorgestellten Modell) und Daten zu Umweltfaktoren, um ihre Simu-
lationen durchfiihren zu kénnen. Diese Simulationen sind nicht notwendigerweise in der
Lage, Erkenntnisse iiber die zugrunde liegenden Prozesse zu erméglichen, da multiple
verkettete Faktoren und Prozesse die Ergebnisse erzeugt haben. Mein Modell bendétigt
eine geringere Anzahl von Parametern und Gleichungen, weifst allerdings dadurch auch
einige Beschrinkungen auf. Okologische Faktoren wurden aufer Acht gelassen, nur zwei
Transformationsprozesse des Stickstoffkreislaufs wurden beriicksichtigt und die Kohlen-
stoffkonzentrationen waren fixiert. In diesem Fall waren weitere Einflussfaktoren, ab-
gesehen vom Sauerstoffgehalt, nicht erwiinscht und wurden daher ausgeschlossen. Das
Ziel dieser Arbeit war es, den Einfluss von Sauerstoff auf die Nitrifikations- und Denitri-
fikationsprozesse und die dazugehorige mikrobielle Biomasse zu beschreiben und nicht

die realistische Berechnung von Substratkonzentrationen.
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4.2. Sensitivitatsanalyse

4.2.1. Ergebnisse

Die Sensitivitdtsanalyse zeigte den Einfluss der Parameter auf die Varianz der Zu-
standsgrofen und wird in Form von Balkendiagrammen dargestellt. Der Einfluss der
wichtigsten Parameter ist fiir jede Zustandsgrofe an sechs Zeitpunkten (t = 10, 100,
200, 500, 700, 900) fiir unterschiedliche Sauerstoffbedingungen (aerob, transient, anae-
rob) dargestellt, um die Dynamik iiber die Zeit wiederzugeben (Abb. 4.6, 4.7, 4.8).
Als die neun einflussreichsten Parameter auf die Varianzen der Zustandsgréfen stell-
ten sich die anfinglichen Anteile an der Gesamtbiomasse der Nitrifizier (Fayo und
Fnrr), die maximalen Wachstumsraten (u2%%,,, %%, wWisto, WNGs) , die Sterberaten
der Mikroorganismen (dgen, 0nit) sowie der Erhaltungskoeffizient der Ammoniakoxidierer
(mano) heraus. Der Einfluss der Parameter dnderte sich fiir die meisten Zustandsgro-
fsen unter den verschiedenen Sauerstoffbedingungen.

Die Varianz der Denitrifizierer wurde unter allen Sauerstoffbedingungen stark von ihrer
Sterberrate (04en,) geprigt (Abb. 4.6 a, d, g), da die Wachstumsrate durch die Fahig-
keit der Denitrifizierer bei Sauerstoffmangel zu einem alternativen Elektronenakzeptor
zu wechseln, gerade auch im Vergleich zu den Wachstumsraten bei den Nitrifizierern,
etwas an Bedeutung verlor. Der Einfluss der Sterberate nahm iiber die Zeit noch zu.
So lange Sauerstoff nicht zu stark limitierend war, hatte auch die Wachstumsrate der
Denitrifizierer auf Sauerstoff (p[%%),) einen deutlichen Einfluss. Dieser Effekt blieb je-
doch auf die ersten 300 Stunden beschrinkt, da er mit der Zeit stark abnahm. Unter
strikt anaeroben Bedingungen wirkte sich an Stelle der Wachstumsrate auf Sauerstoff
die Wachstumsrate auf Nitrat, Nitrit und Distickstoffmonoxid (p}%%;) deutlich auf die
Varianz aus. Genau wie die Rate auf Sauerstoff verringerte sich ihr Einfluss iiber die
Zeit.

Auch die Varianz der Ammoniakoxidierer wurde unter allen drei Sauerstoffbedingun-
gen stark von ihrer Sterberate (d,;;) beeinflusst (Abb. 4.6 b, e, h). Thre Wachstumsrate
(u47,) hatte unter aeroben Bedingungen einen deutlichen Effekt. Allerdings nahm
dieser Einfluss, so wie auch bei den Denitrifizierern, iiber die Zeit schnell ab. Der Erhal-
tungskoeffizient der Ammoniakoxidierer auf Ammonium (man0) zeigte zu Beginn der
Simulationszeit einen geringen Einfluss. Der anfingliche Anteil der Ammoniakoxidierer
an der Gesamtbiomasse (F4y0) gewann unter anaeroben Bedingungen an Bedeutung,
die iiber die Zeit schnell wieder abnahm.

Wie schon bei den beiden anderen mikrobiellen Gruppen, wurde auch die Varianz der
Nitritoxidierer unter allen Sauerstoffbedingungen stark von der Sterberate (0,;;) gepragt

(Abb. 4.6 ¢, f, i). Auberdem war auch ihr anfénglicher Anteil an der Gesamtbiomasse
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(Fnig) von iiber die Zeit abnehmender Bedeutung. Dieser Einfluss gewann an Bedeu-
tung, je weniger Sauerstoff vorhanden war. Unter aeroben und transienten Bedingungen
beeinflusste auch die Wachstumsrate der Denitrifizierer auf Sauerstoff (p1%%,,) kurzfris-
tig die Varianz der Nitritoxidierer, ebenso in geringem Mafe die Wachstumsrate der
Ammoniakoxidierer (u'}{7,) und die Wachstumsrate der Nitritoxidierer (u}35) selbst.

Unter anaeroben Bedingungen gab es diesen Einfluss jedoch nicht.
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Abbildung 4.6.: Beitrag zur Varianz der Denitrifizierer (a, d, g), Ammoniakoxidierer
(b, e, h) und Nitritoxidierer (c, f, i) unter aeroben (oben), transienten
(mitte) und anaeroben (unten) Bedingungen.

Fiir die Ammoniumkonzentration zeigte sich in der Sensitivitdtsanalyse, dass ihre Va-
rianz unter aeroben und transienten Bedingungen verstirkt von der maximalen Wachs-
tumsrate der Ammoniakoxidierer (1/}§7,) abhing. Unter anaeroben Bedingungen dage-
gen gewannen der anfingliche Anteil der Ammoniakoxidierer an der Gesamtbiomasse
(Fano), der Erhaltungskoeffizient der Ammoniakoxidierer (map0) und die Sterberate
der Nitrifizierer (d,;;) an Einfluss (Abb. 4.7 a, ¢, e).

Die Varianz der Nitritkonzentration wurde unter aeroben und transienten Bedingun-
gen von den Wachstumsraten der Denitrifizierer auf Sauerstoff (p1%%,,) und der Nitri-
toxidierer (u5%) beeinflusst. Bei geringem Sauerstoffgehalt wuchs die Bedeutung der

Wachstumsrate der Nitritoxidierer gegeniiber der der Denitrifizierer an. Unter strikt
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anaeroben Bedingungen war an erster Stelle die Wachstumsrate der Denitrifizierer auf
Nitrat, Nitrit und Distickstoffmonoxid (u[%%;) relevant (Abb. 4.7 b, d, f).
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Abbildung 4.7.: Beitrag zur Varianz der Ammonium- (a, ¢, e) und Nitrit- (b, d, f) Kon-
zentration unter aeroben (oben), transienten (mitte) und anaeroben
(unten) Bedingungen.

Die Varianz der Nitratkonzentration wurde unter aeroben und transienten Bedingun-
gen mafgeblich von der Wachstumsrate der Denitrifizierer auf Sauerstoft (1/1%%,,) und
unter anaeroben Bedingungen von der Wachstumsrate auf Stickstoff (u[2%%;) beeinflusst.
Unter allen drei Sauerstoffbedingungen spielte aukerdem die Sterberate der Denitrifizie-
rer (0g4en) eine geringe Rolle (Abb. 4.8 a, ¢, e). Fiir die Distickstoffmonoxidkonzentration
fielen die Ergebnisse der Sensitivitdtsanalyse dhnlich aus wie fiir die Nitratkonzentra-

tion. Die Wachstumsrate der Denitrifizierer auf Sauerstoff (u[.%%),) unter aeroben und
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transienten Bedingungen und die Wachstumsrate auf Nitrat, Nitrit und Distickstoff-
monoxid (p2%%) unter anaeroben Bedingungen bestimmten die Varianz. Ebenso hatte
die Sterberate der Denitrifizierer (0g4e,,) einen geringen Einfluss. Zusétzlich jedoch hatten
auch die Wachstumsrate (1/}47,) und der anfangliche Anteil (Fap0) der Ammoniakoxi-
dierer einen sehr kurzfristigen Einfluss auf die Distickstoffmonoxidkonzentration unter

aeroben und transienten Bedingungen (Abb. 4.8 b, d, f).
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Abbildung 4.8.: Beitrag zur Varianz der Nitrat- (a ,¢ ,e) und Distickstoffmonoxid- (b,
d, f) Konzentration unter aeroben (oben), transienten (mitte) und an-
aeroben (unten) Bedingungen.
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4.2.2. Diskussion

Die Sensitivitdtsanalyse wurde fiir die drei unterschiedlichen Sauerstoffszenarien durch-
gefiihrt, um die jeweils einflussreichsten Modellparameter zu identifizieren. Durch die
Sensitivitdtsanalyse konnte die Anzahl der wichtigen Modellparameter weiter reduziert
werden.

Am einflussreichsten waren die mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten. Die an-
fanglichen Anteile der mikrobiellen Gruppen an der Gesamtbiomasse beeinflussten die
Modelldynamik naturgeméf ebenfalls. Diese Parameter kénnen relativ leicht in einfa-
chen Experimenten bestimmt werden, wohingegen Parameter wie die Halb-Séttigungs-
konstanten, Hemmungskonstanten und Erhaltungskoeffizienten, die nur mit hohem ex-
perimentellen Aufwand bestimmt werden kénnen, einen geringeren Einfluss zu haben
scheinen und so in einem ersten Ansatz vernachlissigt werden kénnen.

Allerdings hat die Literaturrecherche zur Modellparametrisierung gezeigt, dass auch fiir
die Wachstums- und Sterberaten sehr unterschiedliche Werte gefunden werden. Aufser-
dem sind Wachstumsraten fiir Denitrifizierer, die zwischen Sauerstoff und Stickstoffver-
bindungen als Elektronenakzeptor unterscheiden, schwer zu finden.

Somit kann die Liste von 31 Parametern unterteilt werden in eine Gruppe, die fiir die
Parametrisierung des Modells notwendig und in eine Gruppe, die fiir die Modelldy-
namik wichtig ist, sowie in eine Gruppe von Parametern, die nur begrenzten Einfluss
haben, so dass ihr genauer Wert nicht von grofter Bedeutung ist. Der Sauerstoffge-
halt im Bodenwasser wurde nicht explizit als Parameter in der Sensitivitdtsanalyse mit
einbezogen, aber seine signifikanten Auswirkungen auf den Einfluss der Wachstums-
raten sind offensichtlich. Unter aeroben Bedingungen waren die Wachstumsraten der
aeroben Mikroorganismen von Bedeutung, wiahrend unter anaeroben Bedingungen die
Wachstumsraten der anaeroben Mikroorganismen einen groferen Einfluss hatten. Wur-
de der Sauerstoffgehalt sehr niedrig (transiente Bedingungen), wurde der Umschwung
zwischen den aeroben und den anaeroben Raten sichtbar. Zusammengefasst hatten die
Sterberaten der Nitrifizierer und Denitrifizierer einen deutlichen Einfluss auf die meisten
Zustandsgrofen unter allen Sauerstoffbedingungen. Die Wachstumsraten der umwan-
delnden Mikroorganismen waren fiir die Varianz der Stickstoffverbindungen von stér-
kerer Bedeutung als die Umwandlungsgeschwindigkeiten der Nitrifikations- und Deni-
trifikationsschritte. Die Sensitivitdtsanalyse wurde fiir 1000 Stunden durchgefiihrt. Die
Experimente liefen jedoch nur iiber einen Zeitraum von 144 Stunden. Deswegen kon-
nen die Ergebnisse der Sensitivitdtsanalyse nicht iibertragen werden. Fiir einen kiirze-
ren Beobachtungszeitraum sind weniger die mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten
und stattdessen die Umsatzgeschwindigkeiten der Stickstoffverbindungen von Bedeu-

tung. Die vorhergegangenen Simulationen zeigen jedoch, dass ein Simulationszeitraum
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von mindestens 1000 Stunden notwendig ist, um die vollstdndige Nitrifikations- Deni-
trifkationsdynamik abbilden zu konnen. Bei der Sensitivitdtsanalyse ist eine zeitliche
Dynamik des relativen Einflusses der Parameter auf die Varianz der Zustandsgrofsen
sichtbar. Fiir Nitrat und Distickstoffdioxid gibt es diese Dynamik kaum. Die Varianz
beider Verbindungen wird unter aeroben Bedingungen von der Wachstumsrate der De-
nitrifizierer mit Sauerstoff und unter anaeroben Bedingungen von der Wachstumsrate
mit den Stickstoffverbindungen beeinflusst. Unter aeroben Bedingungen existiert zwar
ein Einfluss der Denitrifizierer, er beschrénkt sich jedoch auf den Verbrauch von Nitrat
und Distickstoffmonoxid als Stickstoffquelle. Unter anaeroben Bedingungen besteht der
Einfluss der Denitrifizierer und damit ihrer Wachstumsrate neben dem Verbrauch als
Stickstoffquelle noch in der Umwandlung wéhrend der Denitrifikation.

Fiir Ammonium besteht eine zeitliche Dynamik nur unter anaeroben Bedingungen. Der
Einfluss der anfianglichen Abundanz der Ammoniakoxidierer sowie ihres Erhaltungsko-
effizienten geht unter anaeroben Bedingungen iiber die sechs Zeitpunkte zuriick, wih-
rend der Einfluss der Sterberate steigt. Dieses Verhalten ist auf den Riickgang der am-
moniakoxidierenden Biomasse unter anaeroben Bedingungen zuriickzufiihren. Da die
Mikroorganismen bei Sauerstoffmangel nicht wachsen, sondern aussterben, wird der
Einfluss ihrer anfanglichen Abundanz niedriger, wéihrend ihre Sterberate an Bedeutung
gewinnt. Fiir Nitrit ist unter aeroben und transienten Bedingungen der Einfluss der
Parameter dynamisch iiber die Zeit. Der Einfluss der Wachstumsrate der Denitrifizie-
rer mit Sauerstoff ist zundchst gering, wichst dann sprunghaft an, um dann wieder
langsam zuriickzugehen. Da bei vorhandenem Sauerstoff kaum denitrifizierert wird, ist
dieser Einfluss auf den Verbrauch von Nitrit fiir den Zellerhalt zuriickzufiihren. Die
Wachstumsrate der Ammoniakoxidierer dagegen ist anfinglich sehr hoch, geht dann
aber wieder zuriick und steigt dann wieder leicht an. Der kurzfristige starke Riickgang
liegt an dem zusédtzlichen Einfluss der Wachstumsrate der Denitrifizierer, der ab dem
zweiten Beobachtungspunkt auftritt. Da in der Analyse der relative Einfluss betrachtet
wird, geht mit der erst verzogert einsetzenden Bedeutung der Wachstumsrate der Deni-
trifizierer automatisch der relative Beitrag der Wachstumsrate der Ammoniakoxidierer
auf die Varianz von Nitrit zuriick.

Die Ergebnisse der Sensitivitatsanalyse sollten sich so lange als robust erweisen, wie die
Dynamik der Stickstoffverbindungen und der mikrobiellen Biomasse erhalten bleibt.
Gegebenenfalls miissten lediglich die Beobachtungszeitpunkte angepasst werden, um
die gleichen Ergebnisse erkennen zu kénnen.

Im Angesicht des Klimawandels ist auch der Einfluss der Temperatur interessant. Durch
eine erhohte Temperatur ist ein schnellerer Verlauf der gesamten Stickstoff- und mikro-
biellen Dynamik zu erwarten. Passt man die Beobachtungszeitpunkte der Analyse je-

doch entsprechend an, so sollte die Sensitivitdtsanalyse die gleichen Ergebnisse liefern.
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Das bedeutet, dass steigende Temperaturen zu einer schnelleren Dynamik der Sensi-
tivititsanalyse und damit zu schnelleren Anderungen in der Bedeutung der einzelnen

Modellparameter auf die Modelldynamik fiihrt.
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4.3. Parameteroptimierung

4.3.1. Ergebnisse

Durch eine Parameteroptimierung der vier Umsatzgeschwindigkeiten und einem zuséitz-
lichen Parameter fiir die Mineralisierungsrate wurde versucht, die Ergebnisse aus den
Experimenten an das Modell anzupassen.

Fiir die Ansétze A und B (50% des W H K,,,,) wurden die Umsatzgeschwindigkeiten der
Nitrifikation und fiir die Ansétze C und D (80% des W H K,,,4,) die Umsatzgeschwin-
digkeiten der Denitrifikation optimiert, da die Nitrifikation unter anaeroben und die
Denitrifikation umgekehrt unter aeroben Bedingungen nur geringe Bedeutung hat.
Tabellen 4.1 zeigt die Ergebnisse der handischen Parameteroptimierung. In den beiden

untersten Zeilen der Tabelle stehen die berechneten Fehler.

Tabelle 4.1.: Per Hand optimierte Parameterwerte fiir die Standorte AEG 02, AEG 15
und AEG 30 in den Ansétze A, B, C und D mit relativem Fehler(F,.;),
Summe der gewichteten Fehlerquadrate (F,ssr), quadriertem relativen
Fehler (Fy,) und Fehlerfaktor(Frp). Markiert sind in dunkelgrau die ge-
ringsten und in hellgrau die héchsten Fehlerwerte einer Fehlerdefinition
fiir alle Standorte.

AEG 02 AEG 15
A B C D A B

ymes 0,0008  0,0002

ymez 0,15 0,0015

ymes 0,001 0,003 0,002 0,0008
ymas 0,002 0,003 0,02 0,0015
min 0,001 0,003  0,0002 0,0002 |0 0,0005
Fr 14180  6,0143 [ 1,5730 10,2446 | 27,5943 19,4527
Fossr 04561  0,3591 [ 0,1363  0,1873 | 0,9809  0,3945
Florel 46772 50868 | 1,2691 48,5062 | 475,707 118,404
Frp 78,0292 21,5025 15758  9,2946 | 74,3997 36,7516

AEG 30
A B C D

ymes 0,0012  0,0014

ymes 0,0015  0,0025

ymaz 0,0003  0,0005

ymes 0,0004  0,0001

min 0,000l  0,0003 0,000  0,0001

Fro 58966 56379 11,0010 9,614

Fossr 0,6709  0,5462  0,4000  0,6288

Foel 72739 55591 37,7450 16,9625

Frp 107,312 32,8786  3172,67 24527,3
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Die durch die Optimierung erzielten Parameterwerte bewegten sich in einem realis-
tischen Bereich (vgl. Tabelle 3.4). Fiir fast alle Standorte und Ansétze, mit Ausnahme
von AEG 02 Ansatz B und AEG 30 Ansatz B, fillt die Umsatzgeschwindigkeit von

Nitrit zu Nitrat grofer als die Rate von Ammonium zu Nitrit. Dies entspricht ebenfalls

aktuellen Kenntnissen, da die Ammoniumoxidation den geschwindigkeitsbestimmenden

Schritt im Nitrifikationsprozess darstellt.

Alle vier gewéhlten Fehlerdefinitionen ergaben fiir Standort AEG 02 Ansatz C die
besten Ergebnisse (Abb. 4.9). Dies resultierte jedoch aus den liickenhaften Daten. Fiir

Ammonium waren die Daten vollsténdig, fiir Nitrat lagen jedoch nur zwei und fiir Nitrit

keine Datenpunkte vor.
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Abbildung 4.9.: Verlauf von Ammonium-,Nitrat-, Nitrit- und Distickstoffmonoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den expe-
rimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimalwerten

fiir Standort AEG 02 Ansatz C.

Ansatz B, ebenfalls von Standort AEG 02 (Abb. 4.10), lag bei drei der vier Fehler

unter den besten drei Ergebnissen (Ausnahme beim relativen Fehler (Gl. 3.23)).
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Abbildung 4.10.: Verlauf von Ammonium-, Nitrat-, Nitrit- und Distickstoffmonoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-
perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten fiir Standort AEG 02 Ansatz B.

Am schlechtesten schnitt dagegen bei drei der vier Fehler Standort AEG 15 mit
Ansatz A ab (Abb. 4.11). Eine Ausnahme bildet hier der Fehlerfaktor (GI. 3.24). Bei
diesem zeigten die Ansédtze C und D des Standorts AEG 30 deutliche Abweichungen
(Abb. 4.12). Fiir beide Ansétze waren die Fehler sehr grof. Dies ist vermutlich auf das
im Methodenteil erwihnte Problem der grofen relativen Fehler bei kleinen absoluten

Abweichungen zuriickzufiihren.
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Abbildung 4.11.: Verlauf von Ammonium-, Nitrat-, Nitrit- und Distickstoffmonoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-

perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten fiir Standort AEG 15 Ansatz A.

Zwar wurde hier mit einer Schranke gerechnet, jedoch darf diese nicht zu hoch gewihlt
werden, um das Ergebnisse nicht zu verzerren. Da die Nitrat- und Nitritkonzentratio-
nen deutliche Grofenunterschiede aufwiesen, ist die Wahl einer gemeinsamen Schranke
schwierig. In diesem Fall lag das Problem vermutlich bei der Nitratkonzentration, die
fiir die letzten beiden Zeitpunkte vom Modell mit fast null berechnet wurde, wihrend

die gemessen Werte im Intervall [0;0,06] bzw. [0;0, 1] lagen.
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Abbildung 4.12.: Verlauf von Ammonium-, Nitrat-, Nitrit- und Distickstoffmonoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-
perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten fiir Standort AEG 30 Ansatz D.

Die Abbildungen fiir Standort AEG 02 Ansétze A und D, Standort AEG 15 Ansatz
B und Standort AEG 30 Ansétze A, B und C befinden sich im Anhang.

4.3.2. Diskussion

Die im Zuge des Projekts durchgefiihrten Experimente sollten der Parametrisierung
des Modells dienen. Jedoch gab es massive Probleme, die dieses Unterfangen erschwer-
ten. Obwohl rechnerisch 78 ug NH; — N pro Gramm Boden Trockengewicht auf die
Proben gegeben wurden (mit Ausnahme der Kontrollen), lag die experimentell ermit-
telte Differenz zwischen den Ammoniumkonzentrationen in den Kontrollen und in den
Replikaten beim ersten Messpunkt, also kurz nach der Zugabe, lediglich bei 20 bis 26
pg/g fiir 80% W H K,y,4, und bei 29 bis 56 pg/g bei 50% W H K 4. (Tab. 4.2). Bei einer
Zugabe von 78 ug/g auf die Replikate sollte die Differenz aber etwa 78 ug/g betra-
gen. Von der Ammoniumzugabe bis zur tatséchlichen ersten Messung verging etwa eine
Stunde. In der Zeit wurde zwar wahrscheinlich schon Ammonium umgewandelt, um die
gemessene Differenz zwischen Kontrollen und Replikaten zu erreichen, miisste die Um-
wandlungsrate von Ammonium in den Replikaten aber deutlich héher sein als in den

Kontrollen. Eine solch hohe Rate ist jedoch in den Daten fiir die nachfolgenden Mess-
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zeitpunkte nicht zu erkennen. Die Ammoniumkonzentration miisste bei einer solchen
Rate innerhalb weniger Stunden fast vollstdndig reduziert sein. Dies kdnnte durch einen

ammoniumproduzierenden Prozess wie die Mineralisierung nicht ausgeglichen werden.

Tabelle 4.2.: N H, -Konzentrationen [ug NH; — N /g Boden TG]| in Kontrolle und Re-
plikaten bei ¢, fiir 50% und 80% des W H K, und ihre Differenz.

Kontrolle Replikate Differenz
50% 80% 50% 80% 50% 80%
WHK ge WHK oo | WHK oo WHK oo | WHK e WHK 0z
AEG 02 | 110 64 153 90 43 26
AEG 15 | 43 47 99 67 56 20
AEG 30 | 35 26 64 50 29 24

Daher ist fraglich, ob die resultierende Dynamik in den Experimenten aus der Am-
moniumzugabe entstanden ist. Dies wiirde den fehlenden Unterschied in der Dynamik
von Replikaten und Kontrollen (Abbildungen zur Dynamik in den Kontrollen befinden
sich im Anhang) zu allen Messzeitpunkten erkldren. Damit wire jedoch die eigent-
lich gewiinschte Auslésung der Transformationsprozesse durch die Ammoniumzugabe
ausgeblieben und die gemessene Dynamik wiirde in Folge dessen auch keine Reaktion
auf die Zugabe darstellen. Der Unterschied in den Konzentrationen der verschiedenen
Standorte kann durch unterschiedliche Ammoniumkonzentrationen im Boden selbst er-
klart werden. Der Unterschied zwischen den Konzentrationen der beiden Wassergehalte
eines Standorts ist jedoch nicht erkldrbar.

Unklarheiten gibt es auch beim Verlauf der Ammoniumkonzentration. Fiir 50% des
W HK 4 ist die Abnahme weniger als erwartet (fiir AEG 30 kam es sogar zu einer
leichten Zunahme), fiir 80% des W H K., gibt es sogar eine Zunahme. Eine mdogliche
Erklarung besteht in der Mineralisierung. Dies ist jedoch ein eigentlich relativ langsam
verlaufender Prozess, der verstirkt unter aeroben Bedingungen ablduft. Die Zunahme
unter anaeroben Bedingungen kénnte eventuell durch Nitritammonifikation stammen.
Diese tritt in deutschen Griinlandbdden jedoch nicht auf und ist eher in Reisfeldern
anzusiedeln. Die experimentellen Bedingungen (lange Lagerung und Sieben des Bodens
vor Beginn er Experimente) kénnten jedoch zu dem Auftreten dieses Prozesses gefiihrt
haben.

Die Parameteroptimierung gestaltete sich schwierig, da vier Messzeitpunkte iiber 144
Stunden nicht ausreichen, um eine zufriedenstellende Optimierung zu erhalten. Da auch
die Abweichungen innerhalb der Replikate recht hoch waren, kann ich nicht sicher davon
ausgehen, dass fiir einige Substratkonzentrationen iiberhaupt eine Dynamik existierte
oder ob der abgebildete Verlauf einer Messreihe lediglich natiirlich Schwankungen wie-

dergibt. Der bereits oben erwahnte Umstand, dass eventuell zu wenig Ammonium zuge-
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geben wurde, um eine veréinderte Dynamik auszulsen, konnte hier eine Rolle spielen.
Eine weitere M6glichkeit, die Diskrepanz zwischen Experimenten und Modellergebnis-
sen zu erklaren, ist die im Modell fehlende Verzogerung zwischen Ammoniumzugabe
und sichtbarer Reaktion in der Dynamik der Stickstoffverbindungen. Allerdings lésst
sich in den Daten eine solche Verzdgerung nicht klar erkennen.

Bei der Optimierung hat sich gezeigt, dass sich der Modellverlauf von Nitrat und Ni-
trit und Ammonium durch Variation der Umsatzgeschwindigkeiten relativ gut an die
Datenwerte angleichen lisst. Dies ist jedoch nur in einem begrenzten Rahmen moglich,
da alle drei Konzentrationen durch Umwandlungsprozesse miteinander verbunden sind.
Der konstante Eintrag durch die Mineralisierungsrate kann den Verlauf der modellierten
Ammoniumkonzentration nur bedingt den Daten anpassen. Eine konstante Mineralisie-
rungsrate ist nicht unbedingt die geeignete Wahl. Um ein besseres Ergebnis zu erzielen,
muss der Mineralisierungsprozess genauer betrachtet und vermutlich explizit modelliert
werden. Viele der optimierten Parameterwerte haben Groéfenordnungen, die mit Lite-
raturwerten vergleichbar und daher plausibel sind. Aufserdem sind die Verhéltnisse der
Umsatzgeschwindigkeiten der Nitrifikation zueinander in den meisten Fillen ebenfalls
realistisch.

Da ich aus den Daten keinen sicheren Riickschluss auf die Dynamik ziehen kann, gestal-
tete sich die Interpretation der Ergebnisse der Parameteroptimierung schwierig. Fiir ei-
ne bessere Parametrisierung mittels einer Parameteroptimierung sind neue Experimente
mit mehr Replikaten und mehr Messzeitpunkten nétig. Daher griff ich bei allen weiteren
Simulationen auf die Parameterwerte aus der Literatur, die ich bereits im ersten Teil

der Arbeit verwendet habe, zuriick.
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4.4. Zeitreihen

4.4.1. Ergebnisse
4.4.1.1. Sauerstoff

Die berechneten Sauerstoffzeitreihen aus den Biodiversitatsexploratorien bewegten sich
mit Werten zwischen 90 und 100% im aeroben Bereich. Daher war zu erwarten, dass die
Nitrifikation eine verstirkte Rolle spielen und Denitrifikation nur im begrenzten Rah-
men auftreten wiirde. Da es zwischen HEG 03 und HEG 29 kaum Unterschiede gab,
beschrinke ich mich hier auf die Darstellung der Simulationen fiir HEG 03.

Die modellierten Ammoniumkonzentration nahmen durch Nitrifikation schnell ab. Nach
etwa 60 Tagen waren nur noch sehr geringe Konzentrationen vorhanden. Auch die Ni-
tratkonzentration ging rasch zuriick. Da die Bedingungen aerob waren, ist dies auf die
Aufnahme von Nitrat als Stickstoffquelle durch die Denitrifizierer zu erkldren. Die Ni-
tritkonzentrationen zeigten einen Zuwachs mit einem lokalen Maximum nach etwa 45
Tagen und anschliefender Abnahme. Distickstoffmonoxid wurde aufgrund der aeroben
Bedingungen kaum produziert (Abb. 4.13 a). Die Abundanz der Denitrifizierer stieg
zunichst deutlich an, bis sie nach etwa 50 Tagen ein Maximum erreichten, anschliefiend
nahm sie wieder ab. Ahnlich verhielt es sich mit den Ammoniakoxidierern auf einem

deutlich niedrigeren Level. Die Nitritoxidierer blieben bei konstant geringer Abundanz
(Abb. 4.13 b).
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Abbildung 4.13.: Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse iiber einen
Zeitraum von 6700 Stunden fiir den Sauerstoffgehalt von HEG 03.
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4.4.1.2. Sauerstoff und Bodenwassergehalt

Wurde neben der Zeitreihe fiir Sauerstoff auch der Einfluss der Bodenfeuchte auf die
mikrobielle Aktivitat mit einbezogen, zeigte sich fiir die Stickstoffverbindungen ein ganz
dhnliches Bild wie bei der Betrachtung ohne den Einfluss des Bodenwassergehalts. Fiir
beide Standorte war die Dynamik von Stickstoffverbindungen und mikrobieller Biomas-
se vergleichbar, daher stelle ich wieder nur die Ergebnisse fiir HEG 03 vor (Abb. 4.14).
Der Bereich, in dem die Werte der Bodenfeuchte fiir beide Standorte lagen, befand sich
zwischen knapp 30 und 50% des volumetrischen Wassergehalts. Da der optimale Bereich
fiir die Mikroorganismen bei etwa 60% beginnt, bedeutet dies, dass die Wachstumsraten
durch die vorliegenden Werte fiir die Bodenfeuchte reduziert und die Umwandlungspro-

zesse verlangsamt wurden.

(@
N [mg N ¢~ Boden TG]

0.5
0.4
03
02

0.1

. k Zeit [h]
1000 2000 3000 4000 5000 6000

(by
Biomasse [mg C g™' Boden TG]

Bden(t)

d R b e ek wa s aie male s e Zeit [h]
000 4000 5000 6000

Abbildung 4.14.: Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse fiir Sauer-
stoffgehalt und Bodenfeuchte von HEG 03.

4.4.1.3. Sauerstoff und Temperatur

Durch den zuséatzlichen Einfluss der Bodentemperatur kam es zu einem erkennbaren
Unterschied in der Dynamik von Stickstoffverbindungen und mikrobieller Biomasse.
Die Temperaturen zeigten einen deutlichen Jahresgang. Die Werte bewegten sich dabei
zwischen knapp iiber null und etwas iiber 25°C. Die Temperaturkurve startete im Sep-
tember und ging bis Juli, so dass in der Mitte der Grafik (Abb. 4.15) die Reaktionen
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auf die niedrigeren Temperaturen im Winter zu erkennen sind, die das Wachstum der
Mikroorganismen verlangsamten. Da die Temperaturkurve fiir beide Standorte gleich
verlief, wurden fiir die Simulation beider Standorte die Werte aus HEG 03 verwendet.
Dadurch ergaben sich zwischen den beiden Standorten keine sichtbaren Unterschiede in
der Simulationsdynamik. Daher verzichte ich an dieser Stelle wieder auf die Darstellung
fiir HEG 29.

Die Nitratkonzentration nahm innerhalb der Simulationszeit von etwa 6700 Stunden
(knapp 300 Tage) ab. Die Abnahme erfolgte dabei zunéchst relativ zligig, um sich dann
im Winter zu verlangsamen und bei steigenden Temperaturen wieder zu beschleunigen.
Der Verlauf der Ammoniumkonzentration folgte einer dhnlichen Dynamik. Die Nitrit-
konzentration stieg im Verlauf allmdhlich an, um kurz vor Ende der Simulationszeit
rasch wieder zu sinken.

Die Abundanz der Denitrifizierer stieg innerhalb der ersten 60 Tage an und sank da-
nach wieder. Gegen Ende der Simulationszeit stieg ihre Abundanz jedoch als Reaktion
auf den Temperaturanstieg wieder deutlich an. Fiir die Ammoniakoxidierer folgte die
Dynamik einem ganz &hnlichen Verlauf auf einem deutlich niedrigeren Level. Die Ab-
undanz der Nitritoxidierer blieb die gesamte Simulationszeit {iber auf einem konstant

geringen Level.
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Abbildung 4.15.: Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse in logarith-
mischer Darstellung iiber einen Zeitraum von 6700 Stunden fiir Sau-
erstoffgehalt und Bodentemperatur von HEG 03.
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4.4.1.4. Diingung

Fiir die Simulationen mit zweimaliger Diingung fiir den Standort HEG 03 und ein-
maliger Diingung und 14-tigiger Beweidung fiir HEG 29 nahm ich die erste Diingung
fiinf Tage nach Beginn der Simulationszeit an, gefolgt vom zweiten Eintrag durch die
zweite Diingung bzw. die Beweidung etwa zwei Monate spéter. Die Auswirkungen un-
tersuchte ich wieder fiir drei verschiedene Sauerstoffbedingungen: aerobe, transiente und
anaerobe Bedingungen. Aerobe Bedingungen fiihrten zu deutlichem Wachstum und ei-
nem deutlichen Anstieg der Abundanz von Denitrifizierern und Ammoniakoxidierern
(Abb. 4.16). Unter anaeroben Bedingungen verringerten sich die Abundanzen aller mi-
krobiellen Gruppen. Die Abundanz der Denitrifizierer verringerte sich unter aeroben
Bedingungen zunichst etwas, bis die erste Diingung erfolgte. Diese fiihrte zu einem
deutlichen Anstieg fiir etwa 80 Tage. Anschliefend ging die Abundanz wieder langsam
zurlick. Am Ende der Simulationszeit lag die Abundanz etwas unterhalb des Ausgangs-
werts, jedoch mit weiter fallender Tendenz. Die zweite Diingung war nicht deutlich in
den Ergebnissen erkennbar, da sie in einen Bereich der Dynamik fiel, in dem die Ab-
undanz stark anstieg. Unter transienten Bedingungen verringerte sich die Abundanz
ebenfalls kurzfristig bis zur ersten Diingung. Genau wie unter aeroben Bedingungen
stieg die Abundanz anschlieffend deutlich an. Das Maximum wurde jedoch etwas spéter
und mir geringerer Abundanz erreicht.

Die Abundanz der Ammoniakoxidierer fiel unter allen Sauerstoffbedingungen, unter an-
aeroben Bedingungen jedoch am schnellsten.

Die Abundanz der Nitritoxidierer nahm fiir alle Sauerstoffbedingungen ab. Dies ge-
schah, da die Nitritkonzentrationen zu gering waren, als dass die Wachstumsrate der
Nitritoxidierer grofer gewesen wire als ihre Sterberate. Bei der vorliegenden Parametri-
sierung und einem Sauerstoffgehalt von 100% miisste die Nitritkonzentration grofer als
0,007 mg N/g Boden TG sein, damit die Nitritoxidierer ein positives Wachstum zeigen
kénnten.

Im Verlauf der Ammoniumkonzentration waren deutlich die beiden Eintrige durch
die Diingung zu erkennen (Abb. 4.17). Fiir anaerobe Bedingungen stieg die Konzen-
tration nach der Diingung durch den zusétzlichen konstanten Ammoniumeintrag leicht
weiter, transiente Bedingungen fiihrten ebenfalls zu einem Anstieg zwischen den Diin-
gungen, jedoch war dieser Anstieg deutlich geringer. Unter aeroben Bedingungen nahm
die Konzentration nach der ersten Diingung zunéchst leicht ab, nach der zweiten Diin-
gung stiegen die Konzentrationen wieder leicht an.

Auch in der Nitratdynamik waren Reaktionen auf die Diingung zu erkennen. Kurzfristig
sank die Konzentration, um als Reaktion auf die erste Diingung nach oben zu springen

und anschlieffend wieder zu sinken. Bei der zweiten Diingung war wieder ein deutlicher
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Abbildung 4.16.: Simulierte Biomasse: (a) Denitrifizierer, (b) Ammoniakoxidierer und
(c) Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedin-
gungen fiir einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden mit zweima-
liger Diingung von HEG 03.

Sprung in der Konzentration nach oben zu erkennen, der wieder von einer Abnahme
gefolgt wurde. Unter anaeroben Bedingungen war die Abnahme jeweils deutlich stirker
und schneller als unter transienten Bedingungen.

Unter anaeroben Bedingungen war in der Nitritdynamik der Nitrateintrag durch die
Diingung erkennbar. Auf die Diingung folgte ein Konzentrationsanstieg, gefolgt von
einer Abnahme. Durch den zweiten Eintrag erfolgte ein erneuter Anstieg, wieder ge-
folgt von einer Abnahme. Unter aeroben und transienten Bedingungen war ebenfalls
ein jedoch etwas langsamerer Anstieg der Nitritkonzentration zu beobachten. Die zwei-
te Diingung war durch einen leichten Knick in der Kurve zu erkennen. Ein Maximum
wurde nach etwa 75 Tagen erreicht. Anschliefend sank die Konzentration wieder leicht,
um nach etwa 150 Tagen wieder leicht zu steigen. Unter aeroben Bedingungen war der
Konzentrationsverlauf generell etwas niedriger als unter transienten Bedingungen.

Die Distickstoffmonoxidkonzentrationen zeigten unten anaeroben Bedingungen eine deut-
liche Reaktion auf die Diingung. Diese bestand in einem Anstieg der Konzentration,
gefolgt von einer leichten Abnahme und einer weiteren geringen Zunahme als Reaktion
auf die zweite Diingung. Anschlieftend sank die Konzentration langsam. Unter transi-

enten Bedingungen war eine deutlich geringere Zunahme zu erkennen, die auf einen
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konstanten Wert nach etwa 130 Tagen hinauslief. Unter aeroben Bedingungen wurde

kaum Distickstoffmonoxid produziert.
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Abbildung 4.17.: Simulierte Stickstoffverbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c¢) Ni-
trat und (d) Distickstoffmonoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen fiir einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden
mit zweimaliger Diingung von HEG 03. Legende wie in Abb. 4.16.

Fiir den zweiten Standort, HEG 29, liefsen sich sichtbare Unterschiede zu HEG 03
feststellen (Abb. 4.18).
Fiir die Denitrifizierer war die Reaktion auf die erste Diingung gleich. Der Eintrag durch
die 14-tdgige Beweidung bewirkte jedoch einen ldngerfristigen und stirkeren Anstieg.
Unter transienten Bedingungen war zum Ende der Simulationszeit noch kein Riickgang
der Abundanz erkennbar. Unter aeroben Bedingungen zeigte sich ein solcher Riickgang
nach etwa 200 Tagen. Unter anaeroben Bedingungen nahm die Abundanz der Denitri-
fizierer auch an diesem Standort kontinuierlich ab.
Wie auch bei Standort HEG 03 nahm die Abundanz der Ammoniakoxidierer bis zur
zweiten Diingung ab. Je niedriger der Sauerstoffgehalt, desto stirker. Durch den Am-
moniumeintrag durch die Beweidung verlangsamte sich der Riickgang unter transienten
Bedingungen deutlich. Unter aeroben Bedingungen kam es zu einem Anstieg, nach et-
wa 130 Tagen ging die Abundanz aber auch hier wieder zuriick. Anaerobe Bedingungen
fiihrten ebenfalls zu einem kontinuierlichen Riickgang.

Die Abundanz der Nitritoxidierer ging wiederum kontinuierlich zuriick, da die Nitrit-
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konzentration zu gering war, um die Sterberate durch ihr Wachstum auszugleichen.
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Abbildung 4.18.: Simulierte Biomasse: (a) Denitrifizierer, (b) Ammoniakoxidierer und
(c) Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedin-
gungen fiir einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden mit einmali-
ger Diingung und kurzzeitigem Viehbesatz von HEG 29.

Der Konzentrationsverlauf von Ammonium fiir HEG 29 bis zur zweiten Diingung
bzw. bis zum Eintrag durch Beweidung glich dem von HEG 03 (Abb. 4.19). Durch die
Beweidung erfolgte fiir 14 Tage ein kontinuierlicher Anstieg. Anschliefsend stiegen die
Konzentrationen fiir anaerobe Bedingungen weiter, wihrend sie unter transienten Be-
dingungen leicht sanken und sich fiir aerobe Bedingungen deutlich verringerten.
Diingung und Beweidung unter anaeroben Bedingungen fiihrten fiir die Nitritkonzen-
tration zu einem Anstieg fiir etwa 30 Tage und einem anschliefenden Riickgang. Unter
aeroben und transienten Bedingungen stiegen die Nitritkonzentrationen an, als Reaktion
auf die Beweidung verstérkte sich der Anstieg noch etwas. Unter aeroben Bedingungen
wurde nach etwa 130 Tagen das Maximum erreicht, bei geringem Sauerstoffgehalt etwas
spater.

Der Konzentrationsverlauf von Nitrat glich dem aus HEG 03, jedoch fehlte die zweite
Spitze durch die zweite Diingung, da durch die Beweidung lediglich Ammonium einge-
tragen wurde.

Auch der Verlauf der Distickstoffmonoxidkonzentration glich dem aus HEG 03, jedoch

war unter anaeroben Bedingungen kein zweites Maximum zu erkennen und die Abnah-
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me erfolgte schneller.
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Abbildung 4.19.: Simulierte Stickstoffverbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c¢) Ni-
trat und (d) Distickstoffmonoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen fiir einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden
mit einmaliger Diingung und kurzzeitigem Viehbesatz von HEG 29.

Legende wie in Abb. 4.18.

4.4.1.5. Sauerstoff, Bodenfeuchte, Temperatur und Diingung

Im letzten Schritt kombinierte ich die Zeitreihe fiir den Sauerstoffgehalt, den Einfluss
von Bodenfeuchte und Bodentemperatur und den Eintrag durch Diingung und Bewei-
dung. Gleichzeitig behielt ich den konstanten Ammoniuminput bei. Da die Diingung
im Frithjahr und Sommer (4. April und 26. Juni) erfolgte und die Zeitreihen fiir Bo-
denfeuchte (und damit Sauerstoffgehalt) und Bodentemperatur leider keinen lingeren
Zeitraum hergaben, reichte die Simulation lediglich vom 1. Januar bis zum 5. Juli. Die
resultierende simulierte Dynamik der beiden Standorte glich sich besonders fiir die Ab-
undanzen der mikrobiellen Biomassen.

Zwischen dem Start der Simulation und der ersten Diingung stieg die Ammonium-
konzentration in HEG 03 leicht an (Abb. 4.20). Durch die Diingung im April war ein
deutlicher Sprung zu verzeichnen, auf den wieder ein leichter Anstieg folgte. Die zweite
Diingung erzeugte wieder einen deutlichen Konzentrationssprung, in deren Folge der

Ammoniumgehalt wieder weiter zunahm.
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Die Nitratkonzentration sank nach Simulationsbeginn etwas. Durch die erste Diingung
kam es zu einer ersten, durch die zweite Diingung zu einer zweiten Konzentrationsspit-
ze. Zwischen den Spitzen nahm die Konzentration jeweils wieder ab.

Die Nitritkonzentration zeigte eine leichte Zunahme. Nach der ersten Diingung war eine
erneute leichte Zunahme erkennbar. Die zweite Diingung erzeugte eine weitere leichte
Zunahme, die aufgrund der Darstellung in der Abbildung jedoch nicht zu erkennen ist.
Durch den aeroben Charakter des Standortes wurde kaum Distickstoffmonoxid produ-
ziert.

Die simulierten Abundanzen aller mikrobiellen Gruppen nahmen iiber die Zeit ab.
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Abbildung 4.20.: Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse iiber einen
Zeitraum von 6700 Stunden fiir Sauerstoffgehalt, Bodenfeuchte und
Bodentemperatur von HEG 03.

Der Konzentrationsverlauf von Ammonium in HEG 29 war dem aus HEG 03 dhnlich.
Der Konzentrationsanstieg durch die Beweidung fiel jedoch deutlich hoher aus. Fiir die
Nitratkonzentration glich die Dynamik ebenfalls der aus HEG 03. Allerdings kam es zu
keiner zweiten Konzentrationsspitze, da keine zweite Diingung erfolgte. Die Nitritdyna-
mik ist aufgrund der Skalierung in der Abbildung nicht zu erkennen. Die Konzentration
stieg jedoch leicht an, sank bis zur ersten Diingung ein klein wenig und stieg als Re-
aktion auf die Diingung wieder. Die Beweidung fiihrte zu einem weiteren Anstieg der
Nitritkonzentration. Die Distickstoffmonoxidkonzentrationen waren aufgrund des aero-

ben Charakters wiederum kaum vorhanden.
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Die Abundanzen aller mikrobiellen Gruppen nahmen auch in HEG 29 iiber die Zeit ab.
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Abbildung 4.21.: Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse iiber einen
Zeitraum von 6700 Stunden fiir Sauerstoffgehalt, Bodenfeuchte und
Bodentemperatur von HEG 29.

4.4.2. Diskussion

Durch die Verwendung der Zeitreihen fiir Sauerstoff konnten die Auswirkungen von
fluktuierendem Sauerstoff untersucht werden. Der natiirliche Sauerstoffgehalt im Boden
ist nicht konstant, sondern veréndert sich stetig. Dadurch werden auch die Umsatzge-
schwindigkeiten der Nitrifikations- und Denitrifikationsprozessen sowie die Wachstums-
raten der Mikroorganismen verdndert. Da ich den Sauerstoffgehalt des Porenwassers
aus dem Bodenwassergehalt berechnet habe und dieser ebenfalls Auswirkungen auf die
Aktivitat der Mikroorganismen hat, konnte ich diese Zeitreihe nutzen, um die Simula-
tion weiter der Realitdt anzupassen. Das Gleiche galt bei der Verwendung der Zeitreihe
fiir die Bodentemperatur, die fiir einen Simulationszeitraum von mehr als einem hal-
ben Jahr von Bedeutung war. Die Daten zur Diingung und Beweidung machten es
moglich, die zusdtzlichen Ammonium- und Nitrateintrige mit den Zeitreihen zu verbin-
den und so die realistischen Auswirkungen dieser vier Faktoren auf den Nitrifikations-
Denitrifikationsprozess zu erkennen.

Die Sauerstoffzeitreihen der beiden Standorte HEG 02 und HEG 29 enthielten Werte
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zwischen etwa 90 und 100% des maximalen gelosten Sauerstoffgehalts. Diese Werte lie-
gen im aeroben Bereich, weswegen die Denitrifikation gehemmt und die Nitrifikation
geférdert wurde.

In deutschen Griinlandb6den herrschen meist aerobe Bedingungen vor, so dass die De-
nitrifikation kaum eine Rolle spielen diirfte, wenn der gesamte Boden homogen durch-
mischt wére. Dies ist jedoch nicht der Fall. In kleinen Bereichen, sogenannten Mikroha-
bitaten, herrschen anaerobe Bedingungen. In diesen Mikrohabitaten wird dann denitri-
fiziert. Zwischen den aeroben und anaeroben Bereichen findet ein Stoffaustausch statt.
Zwischen den beiden Bereichen befindet sich auferdem eine Ubergangszone. Ammoni-
um, Nitrat und Nitrit tauschen sich zwischen diesen Zonen aus. Ein néchster moglicher
Schritt fiir das vorgestellte Modell wére es, diese Diffusionsprozesse zu integrieren und
das Modell fiir die unterschiedlichen Sauerstoffgehalte laufen zu lassen und die Ergeb-
nisse zu verkniipfen.

Die Aufnahme des Sauerstoffs durch die Bodenmikroorgansimen war in meiner Arbeit
von grofser Bedeutung, da die Sauerstoffverfiigbarkeit mafgeblich das Auftreten der
beiden Prozesse Nitrifikation und Denitrifikation lenkt.

Der Bodenwassergehalt in der Zeitreihe aus HEG 02 und HEG 29 lagen zwischen 25 und
50%. Damit wurden fiir die Mikroorganismen keine optimalen Werte erreicht. Dadurch
kam es zu einer leichten Verlangsamung der Nitrifikationsprozesse und die Wachstums-
rate der Mikroorganismen fiel etwas niedriger aus, als ohne diesen Einfluss. An der
Dynamik verdnderte sich im Vergleich zu der Simulation mit nur der Sauerstoffzeitrei-
he nichts.

Anders war dies bei der Bodentemperaturzeitreihe. Die Werte lagen zwischen etwa 2 und
22°C. Eine Temperatur von 2°C liegt deutlich unterhalb des optimalen Bereiches fiir die
Mikroorganismen, so dass deren Wachstum sichtbar verlangsamt wurde. 22°C dagegen
liegen nahe am Optimum. Daher kam es im Jahresverlauf zu deutlichen Schwankungen
in der Wachstumsrate der Mikroorganismen, was Auswirkungen auf die Transformati-
onsprozesse der Stickstoffverbindungen hatte. Im Winter kamen die Prozesse beinahe
zum Erliegen, wéhrend sie im Sommer verstarkt abliefen. Die Daten fiir die Bodentem-
peratur wiesen einige Auffilligkeiten auf. Die Temperaturen reichten von iiber +100
bis unter —100°C. Realistische Werte liegen in Deutschland zwischen -5 und +25°C [5].
Daher habe ich die Werte aufterhalb dieser Grenzen abgeschnitten.

Dennoch ist moglich, dass die verwendeten Temperaturwerte gegen Ende der Datenreihe
hoher waren, als die tatsédchlich im Boden vorherrschenden Werte. Die starke Reakti-
on der Mikroorganismen auf die warmen Temperaturen wiirde entsprechend schwicher
ausfallen, wenn die wahren Temperaturen niedriger ligen. Das Wachstum wiirde an
dieser Stelle geringer ausfallen und der Stickstoffumsatz wiirde langsamer ablaufen.

Gleichzeitig ist es durch die Beschrinkung auf das Intervall [—5;25] méglich, dass ich
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Werte entfernt habe, die tatsichlich den realen Werten entsprachen, und der Boden in
der Realitdt im Maximum etwas warmer und im Minimum etwas kilter war, als ich in
den Simulationen angenommen habe.

Die Diingung von Griinlandflichen stellte fiir die Mikroorganismen einen kurzfristigen
Eintrag von Ammonium und Nitrat dar. Die Konzentrationen wurden je nach Sauer-
stoffgehalt ziigig abgebaut. Die Biomasse reagierte auf diese Eintrige etwas verzogert
und nicht so stark wie die verschiedenen Stickstoffkonzentrationen. Die Auswirkungen
waren in der Dynamik der mikrobiellen Biomasse besonders unter anaeroben Bedin-
gungen kaum feststellbar. Das konnte daran liegen, dass der Riickgang der Abundanz
zu stark war, um durch die kurzfristig vergréfserten Substratkonzentrationen verringert
zu werden. Fiir HEG 29 war durch den ldngerfristigen zusétzlichen Eintrag durch die
Beweidung unter aeroben und transienten Bedingungen eine deutlichere Reaktion zu
erkennen. Ein geringerer, aber dafiir langfristigerer Eintrag hatte stirkere Auswirkun-
gen als ein kurzfristiger Eintrag héherer Konzentration.

Die Verbindung der drei Zeitreihen zusammen mit der Diingung ergab das zu erwarten-
de Bild. Die Diingung bzw. Beweidung der Fléachen hatte den grofiten Einfluss auf die
Nitrifikations-Denitrifikationsdynamik. Da die Sauerstoffbedingungen aeroben Bedin-
gungen entsprachen und keine Schwankungen ins Anaerobe stattfanden, lief der Nitri-
fikationsprozess verstarkt ab, wihrend kaum denitrifiziert wurde, was vor allen Dingen
an den geringen Distickstoffmonoxidkonzentrationen zu erkennen war. Der Bodenwas-
sergehalt lag zumeist knapp unterhalb des optimalen Bereichs und fiihrte daher auch zu
keinen sichtbaren Schwankungen in der Gesamtdynamik. Einzig die Bodentemperatur
zeigte erkennbare Auswirkungen. Die Temperaturen zum Zeitpunkt der ersten Diingung
waren mit knapp iiber null Grad noch sehr niedrig, wihrend bei der zweiten Diingung
bzw. bei der Beweidung bereits deutlich héhere Temperaturen von etwa 15° C im Boden
vorherrschten. Daher miissten die Wachstumsraten der Mikroorganismen als Reaktion
auf den zweiten Eintrag grofer gewesen sein als auf die erste Diingung. Dies war in
der Dynamik der mikrobiellen Abundanzen insofern erkennbar, dass der Riickgang der
Abundanzen sich mit der Zeit abschwichte und bei gleichbleibender niedrigerer Tem-
peratur schneller abgelaufen wére.

Zwischen den Nitritoxidierern und den Denitrifizierern herrschte Konkurrenz um das
Substrat Nitrit. Die Nitritoxidierer bendtigten Nitrit als Elektronendonator und als
Stickstoffquelle. Die Denitrifizierer benutzten es ebenfalls als Stickstoffquelle und unter
sauerstoffarmen Bedingungen als Elektronenakzeptor. Die Denitrifizierer waren in ihrer
Abundanz den Nitritoxidierern iiberlegen. Je nach Wahl der Wachstumsraten gehen die
Denitrifizierer oder die Nitritoxidierer als Gewinner aus dieser Konkurrenz hervor. In
meiner Parametrisierung hatten die Denitrifizierer den Vorteil. Weiterhin waren die Ni-

tritkonzentrationen zu niedrig, als das das Wachstum der Nitritoxidierer stirker gewesen
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wire als die Sterberate, so dass die Nitrifizierer in dieser Parametrisierung aussterben
bzw. auf eine sehr niedrige Abundanz fallen. Durch eine Anpassung der Parametrisie-

rung konnte dies gedndert werden.
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4.5. Modellvergleich

Im Folgenenen ziehe ich Vergleiche zwischen verschiedenen Okosystemmodellen und ih-
rer Anwendung und meinem Modell.

Blagodatsky et al. [3] iiberpriifen ihr MiCNit-Modell durch die Anwendung auf den
Boden eines Waldgebiets in Deutschland. Uber 400 Tage werden N H,” — N- und CO,-
Konzentrationen, mikrobielle Aktivitdt und NoO-Emissionen aus dem Héglwald simu-
liert und mit Messungen aus dem Jahr 1995 verglichen. Die simulierten Ammoniumkon-
zentrationen zeigen zu Anfang der Simulationszeit (die ersten 100 Tage) einen deutlichen
An-und danach einen raschen Abstieg, die mit der simulierten Aktivitdt der Nitrifi-
zierer iibereinstimmen. Die Ammoniummessungen werden dadurch in der Jahresmitte
(Sommer) unterschétzt, was durch die nicht exakte Beschreibung der Ammoniumauf-
nahme durch Pflanzen erklart wird. Die Abnahme der Aktivitdt der Nitrifizierer in der
Jahresmitte wird mit einem erhdhten anaeroben Volumen im Boden begriindet. Die
simulierten NoO-Emissionen stimmen gut mit den durchgefiihrten Messungen iiberein.
Sie sind abhangig von dem anaeroben Volumen des Bodens und dem Kohlenstoffgehalt.
Ein saisonal bedingter Ammoniumanstieg hat eine Aktivitatssteigerung der Nitrifizierer
zur Folge, was durch den héheren Verbrauch wiederum in einer Abnahme der Ammoni-
umkonzentration resultiert. Die geringeren Ammoniumkonzentrationen ergeben wieder-
um die verringerte Aktivitdt der Mikroorganismen. Anschlieftend hemmt der im Verlauf
des Jahres auftretende Sauerstoffmangel die Aktivitdt der Nitrifizierer und die Nitrifi-
kation, so dass die Ammoniumkonzentration auf relativ konstanter Hohe bleibt.
Dieser Zusammenhang kann teilweise auch durch mein Modell beschrieben werden. Da
der Anstieg in der Ammoniumkonzentration und gleichzeitig in der Aktivitdt der Ni-
trifizierer von dufleren Faktoren verursacht wird, die in mein Modell nicht einfliefsen,
muss dieser Anstieg von aufsen herbeigefiihrt werden. Der Kohlenstoffgehalt in meinem
Modell ist keine Zustandsgrofe, so dass eine Zeitreihe oder eine Funktion eingesetzt wer-
den muss, die den Konzentrationsverlauf wiedergeben. Auch der Sauerstoffgehalt kann
durch Zeitreihen oder eine Funktion wiedergegeben werden. Die resultierende Dynamik
entspricht qualitativ derjenigen aus dem MiCNit-Modell. Durch den zuséitzlichen Ein-
fluss der Temperatur auf die Mikroorganismen kann auch der Jahresgang wiedergegeben
werden. Die Modelle unterscheiden sich jedoch dahingehend, dass Blagodatsky et al. [3]
nicht die Abundanzen der Mikroorganismen, sondern ihre Aktivitit beschreiben. Die
Verwendung der Aktivitit hat gegeniiber der Benutzung der Abundanzen den Vorteil,
dass auch in kritischen Phasen eines Substratmangels oder ungiinstiger Umgebungspa-
rameter die Biomasse erhalten bleibt, da die Aktivitat zuriick geht, die Mikroorganismen
selber jedoch lediglich in einen ruhenden Zustand iibergehen und nicht aussterben. Ein

Nachteil sind weitere notwendige Parameter fiir die Simulation.
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Das MiCNit-Modell ist in der Lage, die NyO-Emissionen als Resultat der Prozesse in
und zwischen mehreren Bodenschichten zu berechnen. Fiir ein vergleichbares Ergebnis
miisste mein Modell in mehreren Schritten mit unterschiedlichen Parametersiatzen und
Zeitreihen oder Funktionen fiir Sauerstoff- und Kohlenstoffgehalt ausgefiihrt und die
Ergebnisse zusétzlich verkniipft werden, da kein Austausch zwischen den Schichten ge-
geben ist. Im Gegensatz zum Modell von Blagodatsky et al. [3] eignet sich mein Modell
lediglich zur Simulation von einzelnen Bodenschichten. Im MiCNit-Modell sind neben
Nitrifikation und Denitrifikation noch weitere Prozesse des Stickstoffkreislaufs und der
Kohlenstoffkreislauf, sowie die Aufnahme von Kohlenstoff und Stickstoff durch Pflanzen
und umgekehrt die Dekomposition von Pflanzenriickstinden enthalten. Die Dynamik
des Kohlenstoffkreislaufs kann in meinem Modell durch eine Zeitreihe oder Funktion er-
setzt werden, die weiteren Fintrags- und Austragsprozesse des Stickstoftkreislaufs gehen
jedoch nicht ein. Dadurch ist es jedoch moglich die genauen Auswirkungen der beiden
zentralen Prozesse Nitrifikation und Denitrifikation auf die Stickstoffkonzentrationen
und die Abundanzen der Mikroorganismen im Zusammenhang mit der Sauerstoff- und
ggf. Kohlenstoffdynamik zu untersuchen.

Die Einbettung des Stickstoff- und Kohlenstoffumsatzmodells in eine Umwelt wie bei
Blagodatsky et al. [3] schafft den Vorteil, dass dufere Parameter, die diese Prozesse
beeinflussen und ggf. anstofien, enthalten sind. Kritisch ist jedoch die Beschaffung der
Parameterwerte und Zeitreihen. Das Modell reagiert sensitiv auf Anderungen der Bo-
deneigenschaften, was auch Auswirkungen auf die Simulationsergebnisse von NO, NyO
und C'Os-Emissionen hat. Diese Problematik entsteht bei meinem Modell nicht, so dass
die Analyse der Simulationsergebnisse und damit der Erkenntnisgewinn in Hinblick auf

die Nitrifikations-Denitrifikationsdynamik erleichtert werden.

Das Modell Expert-N von Stenger et al. [56] wird in einer Arbeit von Kaharabata et al.
[33] verwendet, um NyO-Emissionen iiber ein Jahr aus unterschiedlich bearbeiteten Bo-
den in Kanada zu berechnen. Die Simulationsergebnisse werden mit Messergebnissen
aus der Mitte des Beobachtungszeitraumes verglichen. Das Modell ist in der Lage, die
gemessenen Emissionen gut wiederzugeben und kann gute Vorhersagen fiir Bodentem-
peratur, Bodenfeuchtegehalte und Bodennitratgehalte berechnen.

Die hochsten simulierten und gemessenen NoO-Emissionen korrelieren mit einer Se-
rie von Niederschlagsereignissen, der eine einmonatige Trockenperiode folgt. Die hohen
Emissionen sind auf den durch den Niederschlag verursachten Sauerstoffmangel zuriick-
zufiihren. Die anaeroben Bedingungen begiinstigen die Denitrifikation, durch die NoO
produziert wird. Anfang des Jahres werden N,O-Emissionen simuliert, da die berech-
neten Temperaturen Werte iiber Null Grad hatten. In diesem Zeitraum wurden jedoch

keine Messungen vorgenommen, so dass diese Simulationsergebnisse nicht {iberpriift
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werden konnen.

Die grundlegende Stickstoffdynamik aus Expert-N kann auch mit meinem Modell wie-
dergegeben werden. Durch anaerobe Bedingungen wird die Denitrifikation geférdert
und die Nitrifikation gehemmt. Ahnlich wie bei dem Modell von Stenger et al. [56] wird
dazu eine Zeitreihe fiir den Sauerstoffgehalt bendtigt, der in meiner Arbeit durch den
Bodenwassergehalt berechnet und in Expert-N durch Niederschlagsereignisse, die den
Bodenwassergehalt beeinflussen, bestimmt wird. In meinem Modell werden Bodenwas-
sergehalt und Temperatur nicht explizit berechnet, sondern nur ihre Auswirkungen auf
das mikrobielle Wachstum einbezogen, was die Parametrisierung meines Modells er-
leichtert. Die Einbettung des Stickstoffumsatzmodells in ein Okosystemmodell wie bei
Expert-N macht es moglich, iiber einen Zeitraum von einem Jahr zu simulieren. Durch
die verschiedenen Prozesse werden Kohlenstoff und Stickstoff immer wieder nachge-
liefert und verschwinden nicht aus dem System. In meinem Modell kann dies durch
entsprechende Gleichungen oder Zeitreihen ausgeglichen werden und so ein &hnliches

Ergebnis erzielt werden.

Das Okosystemmodell Ecosys, entwickelt iiber mehrere Jahre von R. Grant, hat viele
Anwendungen gefunden, die von der Simulation von NoO-Emissionen aus Ackerbéden
|21, 43], iiber die Okosystemproduktivitit von borealen Schwarzwaldfichten im KIi-
mawandel [23], bis zur Dynamik von Energie, Wasser, Kohlenstoff und Stickstoff in
landwirtschaftlichen Okosystemen [20] reichen. Ein Vergleich mit meiner Arbeit lisst
am ehesten die Anwendung im Bereich der NoO-Emissionen und der Dynamik von
Stickstoff in landwirtschaftlichen Okosystemen zu.

Die Anwendung in der Arbeit von Metivier et al. [43] untersucht die zeitliche Variabilitét
von NoO-Emissionen aus Rapsfelder. Dazu wird die Hypothese aufgestellt, dass diese
Variabilitdt durch Verdnderungen in den Nitrifikations- und Denitrifikationsprozessen
durch kleine Anderungen im Bodenwasservolumen zustande kommt. Die Simulation in
dieser Arbeit erfolgt von Tag 100 bis Tag 200 eines Jahres, vom 125. bis zum 210.
Tag erfolgten Messungen fiir Niederschlagsmenge, Lufttemperatur, den wassergefiillten
Porenraum, die Bodentemperatur und NoO-Konzentrationen. An Tag 125 erfolgte eine
Diingung mit Urea. Ecosys prognostiziert einen Anstieg der Ammoniumkonzentratio-
nen als Reaktion auf die Diingung mit einem anschlieftenden Riickgang, der zu einer
Zunahme der Nitratkonzentration fiihrt, die wiederum nach einem einiger Zeit ebenfalls
zuriickgeht. Dies wird auf den Nitrifikationsprozess zuriickgefiihrt. Die NoO-Messungen
zeigen ein deutliches Maximum in der Konzentration als Reaktion auf Diingung und
Niederschlag. Dies zeigt sich auch in den Modellergebnissen. Auch im weiteren Ver-
lauf lassen sowohl Messungen als auch Simulationsergebnisse auf einen Zusammenhang

zwischen Niederschlagsereignissen und erhéhten NoO-Konzentrationen schlieften. Die
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kurzfristigen Anstiege in der Konzentration werden durch den Denitrifikationsprozess
unter anaeroben Bedingungen bewirkt. Nachdem die Nitratkonzentrationen komplett
verbraucht waren, zeigen sich auch keine NoO-Emissionen mehr.

In der Arbeit von Grant [20] wird die Dynamik von Energie, Wasser, Kohlenstoff und
Stickstoff in landwirtschaftlichen Okosystemen untersucht. Dazu wird das Modell Eco-
sys fiir die Simulation verwendet und die Ergebnisse mit Experimenten validiert. Si-
mulation und Experimente liefen von Januar 1990 bis Ende Dezember 1991. Im ersten
Jahr wurden Zuckerriiben, im zweiten Jahr Gerste angepflanzt. In beiden Jahren wurde
mehrmals gediingt, bewéssert und geerntet. In den Simulationen werden die gleichen
Mafknahmen durchgefiihrt. Fiir die Kalibrierung des Modells stehen stiindliche Daten
zur Sonneneinstrahlung, Lufttemperatur, Feuchte, Windgeschwindigkeit und Nieder-
schlagsmenge zur Verfiigung. Fiir den Vergleich zwischen Simulationsergebnissen und
experimentellen Daten werden Ammonium- und Nitratgehalte, Ertragstrockenmasse,
Stickstoffgehalte in verschiedenen Pflanzenteilen und das Bodenwasser gemessen und
simuliert. Messung und Simulation erfolgen in drei Bodentiefen. In beiden Jahren ist
in der oberen Bodenschicht deutlich der Ammoniumeintrag durch die Diingung zu er-
kennen. Durch Nitrifikation steigt auch die Nitratkonzentration in den obersten 30 cm
zeitlich etwas verzogert an. Zwischen den Diingezeitpunkten ist jeweils nur ein geringer
Riickgang in der Konzentration zu beobachten. Einige Zeit nach der letzten Diingung
geht die Nitratkonzentration deutlich zuriick. Der Riickgang ist dabei in den Messun-
gen schneller als in der Simulation. In den tieferen Bodenschichten ist die Dynamik von
Ammonium- und Nitratkonzentrationen deutlich geringer, was gréfstenteils auch durch
die Messungen bestétigt wird.

Qualitativ dhnliche Ergebnisse lassen sich auch mit meinem Modell erzielen. Nieder-
schlagsereignisse konnen durch die Zeitreihen fiir Bodenwassergehalt und Sauerstoffge-
halt im Boden in das Modell eingehen. Als Reaktion auf eine Diingung mit einem am-
moniumhaltigen Diinger steigt zwangsldufig die Ammoniumkonzentration. Unter eher
aeroben Bedingungen lduft der Nitrifikationsprozess an und das Ammonium wird zu
Nitrat abgebaut. Dessen Konzentration steigt so an und wird im Verlauf wieder durch
verschiedene Prozesse dezimiert. Durch Niederschlagsereignisse wandeln sich die Bedin-
gungen von aerob zu anaerob, so dass Denitrifikation auftritt, Nitrat reduziert und NoO
produziert wird. In den beiden Arbeiten, die Ecosys verwenden, sind Nitrifikation und
Denitrifikation, abhéngig vom Niederschlag und damit dem Sauerstoffgehalt im Boden,
die beiden bestimmenden Prozesse. Da ich mich in meiner Arbeit auf eben diese Prozes-
se und den Einflussfaktor Sauerstoff beschrinke, kénnen durch mein einfacheres Modell
qualitativ dhnliche Ergebnisse erzielt werden, jedoch mit einer im Vergleich deutlich

geringeren Anzahl von parameter und Daten.
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Das Modell Pnet-N-DNDC von Li et al. [38] wird von Stange et al. [55] validiert. Dafiir
werden Daten aus sieben verschiedenen gemifigten Waldékosystemen in Europa und
den USA verwendet. Gemessen wurden iiber einen Zeitraum von etwa einem Jahr die
N>O und/ oder NO-Emissionen, sowie die Bodenfeuchte. Die notwendigen meteorologi-
schen Eingangsdaten werden von Wetterstationen vor Ort oder nahe bei bereitgestellt.
Das an einem Standort gemessene wassergefiillte Porenvolumen wird von den Simu-
lationen gut wiedergegeben. Lediglich an den Birkenstandorten kommt es zu leichten
Abweichungen, hervorgerufen durch eine Unterschitzung der Evapotranspiration. Die
simulierten NoO-Emissionsraten geben die gemessenen Werte im Allgemeinen gut wie-
der. Hohe und saisonale Schwankungen werden getroffen.

Durch die fehlende Messung und Darstellung von Ammonium- oder Nitratkonzentratio-
nen ist es schwierig, die Simulationsergebnisse von Stange et al. [55] mit meinem Modell
zu vergleichen. Es erfolgt kein Stickstoffeintrag durch Diingung o.4. aufler dem atmo-
sphérischen Eintrag und der Mineralisierung, die beide nicht in meinem Modell vorkom-
men. Die NoO-Emissionsraten lassen nur teilweise einen direkten Zusammenhang mit
der Niederschlagsmenge oder dem wassergefiillten Porenraum erkennen, so dass nicht
festzustellen ist, ob diese einen Einfluss haben. Lediglich ein Jahresgang ist deutlich
sichtbar, da durch die hoheren Temperaturen im Sommer die Emissionsraten ebenfalls
erhoht sind. Dies wird durch dein Einfluss der Temperatur auf die Wachstumsraten
der Mikroorganismen in meinem Modell ebenfalls erreicht. Das Modell von Li et al. [38]
beinhaltet viele Prozesse, die in ihrer Summe in der Lage sind die gemessenen Werte gut
wiederzugeben. Allerdings geht durch die Anzahl der verschiedenen Einflussfaktoren die
Moglichkeit verloren, Riickschliisse auf die Ursache einer bestimmten Dynamik in den
Ergebnissen zu erzielen. Kritisch ist sicher auch die Parametrisierung dieses Modells.
Ein Vergleich der Modellergebnisse mit meinen ist aus den genannten Griinden nicht

moglich.
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5. Schlussfolgerungen und Ausblick

In meiner Arbeit habe ich ein Model fiir die Simulation von gekoppelter Nitrifikations-
Denitrifikationsdynamik unter verdnderlichen Sauerstoffbedingungen entwickelt, das die
Dynamik der Stickstoffverbindungen und die Abundanzen der spezifischen mikrobiel-
len Biomasse enthélt. Das Modell bezieht die Tatsache mit ein, dass Sauerstoff einen
ausgepragten Finfluss auf die Transformationsprozesse der Stickstoffverbindungen im
Boden hat und damit die Dynamik der Stickstoffkonzentrationen und die Abundanzen

der mikrobiellen Gruppen stark beeinflusst.

Mein Modell liefert unter strikt aeroben Bedingungen die qualitativ gleichen Ergeb-
nisse wie das Nitrifikationsmodell von Schauss et al. [51]. Ammomium wird oxidiert
und so zu Nitrat umgewandelt. In meinem Modell geschieht dieser Schritt {iber Nitrit.
Auferdem werden alle Stickstoffverbindungen auch als Stickstoffquelle fiir den Zeller-
halt der Mikroorganismen genutzt. Die Unterscheidung in Archaeen und Bakterien war
fiir meine Betrachtung nicht relevant, stattdessen wurde die nitrifizierende Biomasse in
ammoniak- und nitritoxidierende Mikroorganismen unterschieden.

Unter anaeroben Bedingungen erzielt mein Modell die gleichen Ergebnisse wie das De-
nitrifikationsmodell von Leffelaar und Wessel [36]. Nitrat wird iiber Nitrit und Distick-
stoffmonoxid zu gasformigen Stickstoff reduziert. In meinem Modell wird der gasférmige
Stickstoff dabei nicht explizit modelliert. Durch den Verbrauch der Stickstoffverbindun-
gen fiir den Zellerhalt der Denitrifizierer werden die Konzentrationen in meinem Modell
weiter reduziert, wihrend bei Leffelaar und Wessel [36] der Stickstoff fiir den Zellerhalt
lediglich umgewandelt und nicht verbraucht wird.

Auch mit den Okosystemmodellen wie MiCNit von Blagodatsky et al. [3], Expert-N
von Stenger et al. [56] und Ecosys von Grant et al. [23] konnen qualitativ vergleichbare
Ergebnisse wie mit meinem Modell erzielt werden. Eine verbreitete Anwendung dieser
Modelle ist die Abschétzung von Distickstoffmonoxidkonzentrationen aus unterschiedli-
chen Boden. So fiihren bei diesen Modellen Niederschlagsereignisse durch Denitrifikation
zu erhdhten NoO-Emissionen. Unter aeroben Bedingungen wird Ammonium nitrifiziert
und die Konzentration so reduziert.

Vorhandene Modelle unterscheiden sich u.a. hinsichtlich der beschriebenen Prozesse,

des Einflusses des Sauerstoffgehalts und der Anzahl der bendétigten Parameter. Die
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Einzelprozessmodelle bendétigen nur wenige Parameter. Dafiir bilden sie auch jeweils
nur einen Prozess ab. Der Sauerstoffgehalt hat bei diesen Modellen keinen Einfluss, da
von konstanten Sauerstoffbedingungen ausgegangen wird. In Okosystemmodellen sind
neben Nitrifikation und Denitrifikation noch eine Reihe weiterer Prozesse des Stick-
stoffkreislaufs, der Kohlenstoffkreislauf, die Aufnahme von Stickstoff und Kohlenstoff
durch Pflanzen, Fliisse zwischen verschiedenen Bodenschichten und der Austausch mit
der Atmosphére enthalten. Auch Sauerstoff und seine Dynamik sind in diesen Modellen
enthalten. Die Realisierung der Prozesse ist dabei immer unterschiedlich. Anwendung
finden diese Modelle haufig in der Abschatzung von NyO-Emissionen aus unterschied-
lich genutzten Boden verschiedener Standorte. Die Modelle sind meist eingebettet in
Umgebungsmodelle, die viele Einflussfaktoren wie pH-Wert, Bodenparameter und Wet-
terbedingungen, wie Niederschlag und Temperaturen, enthalten. Die Daten fiir diese
Faktoren miissen anfangs den Modellen iibergeben werden. Neben diesen Daten sind
aufkerdem noch viele Parameter fiir die Prozessbeschreibung notwendig. Die genaue An-
zahl der benotigten Parameter und Daten ldsst sich nur schwer abschétzen, ohne die
Modelle fiir ein bestimmtes Problem zu parametrisieren. Es sind aber nur fiir die Pa-
rametrisierung der Prozesse in jedem Fall mehr als 50.

Mein Modell liegt mit etwas mehr als 30 Parametern zwischen diesen beiden Model-
larten. Es enthilt die beiden Prozesse Nitrifikation und Denitrifikation. Welcher der

beiden dabei dominant ist, hingt von den vorliegenden Sauerstoffbedingungen ab.

Fiir die weitere Verbesserung meines Modells und weitere Analysen gibt es eine Reihe
von Moglichkeiten.

So sind die Parameteroptimierung und damit die Parametrisierung des Modells in ei-
nem ersten Versuch nur mit makigem Erfolg verlaufen. Daher wére es sinnvoll, weitere
Experimente zu planen und durchzufiihren, um das Modell zu parametrisieren. Dabei
kann teilweise auf die Ergebnisse aus der Sensitivitdtsanalyse zuriickgegriffen werden,
so dass die Anzahl der zu bestimmenden Parameter eingeschrankt wird. Zu beachten ist
der Zeitraum, in dem die Experimente durchgefiihrt werden, da die Versuchsldnge auch
dazu beitriagt, welche Parameter die Dynamik beeinflussen. Bei einer Versuchsdauer
von mehr als einem Monat sind die Wachstums- und Sterberaten der Mikroorganismen
von grofser Bedeutung, wihrend bei einem deutliche kiirzeren Zeitraum die Umsatzge-
schwindigkeiten der Stickstoffverbindungen grofere Bedeutung haben.

Die Verwendung der drei Zeitreihen fiir Sauerstoff, Wassergehalt und Temperatur er-
laubte nicht den Vergleich mit realen Stickstoffkonzentrationen, da es viele weitere Pro-
zesse und Umweltfaktoren gibt, die eine Rolle spielen. All diese Faktoren zu beriicksich-
tigen wiirde zu einem Modell fiihren, dass dhnlich komplex ist, wie z. B. die Modelle

MiCNit [3] und Expert-N [56]. Die Anwendung machte es jedoch moglich, reale Sauer-
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stoffgehalte fiir die Simulation der Transformationsprozesse der Stickstoffverbindungen
zu benutzen und gleichzeitig die Auswirkungen von Temperatur und Wassergehalt im
Boden zu beriicksichtigen. Der Einfluss von Sauerstoff selbst scheint in Griinlandb&den
aufgrund der guten Durchliiftung eher konstant zu sein und die Denitrifikation ist auf
kleine Mikrohabitate begrenzt. Ausnahmen bilden kurzfristige Starkregenereignisse und
Boden mit Stauwassereinfluss.

Die in meiner Arbeit verwendete Sauerstoffzeitreihe bewegte sich so stark im aeroben
Bereich, dass in der Dynamik der Stickstoffverbindungen kaum ein Unterschied zu den
Ergebnissen mit einem konstanten aeroben Sauerstoffgehalt zu erkennen war. Dadurch
wurde auch nur die Nitrifikationsdynamik sichtbar. Um die Auswirkungen von einem
stiarker schwankendem Sauerstoffgehalt untersuchen zu konnen, wéren Zeitreihen mit
einem grofleren Intervall an Sauerstoffgehalten nétig. Eine Alternative wére auch die
Erzeugung einer kiinstlichen Zeitreihe mit langeren Zeitraumen sowohl aerober und als
auch anaerobe Bedingungen, sowie Ubergingen zwischen diesen Extremsituationen.
Neben dem Sauerstoffgehalt hat auch die Kohlenstoffkonzentration einen grofsen Ein-
fluss auf das Wachstum der Mikroorganismen. Daher wére es in einem néchsten Schritt
auch interessant, fiir den Kohlenstoffgehalt dhnliche Analysen durchzufiihren wie in die-
ser Arbeit fiir den Sauerstoffgehalt. Zunichst wire also die Dynamik bei unterschied-
lichen Kohenstoffgehalten zu betrachten. Beschrinkt man sich dabei auf den gelsten
organischen Kohlenstoff, ergibt sich lediglich ein Einfluss auf die Denitrifizierer, so dass
nur ihre Dynamik und damit die Dynamik der Denitrifikation beeinflusst wird. Ein nied-
rigerer Kohlenstoffgehalt hat zunéchst ein geringeres mikrobielles Wachstum zur Folge.
Dadurch verlangsamt sich auch der Umsatz bei der Denitrifikation. Da sowohl Deni-
trifizierer als auch Nitritoxidierer unter aeroben Bedingungen Nitrit als Stickstoffquelle
nutzen, kénnte es hier zu einer verdnderten Dynamik kommen, bei der die Nitritoxi-
dierer, unter aeroben Bedingungen, einen Vorteil haben. Nach der Untersuchung der
Dynamik bei unterschiedlichen Kohlenstoffgehalten, konnte wieder eine Sensitivitdts-
analyse durchgefiihrt werden. Hier wiirde ich jedoch dhnliche Ergebnisse erwarten, wie
in dieser Arbeit mit unterschiedlichen Sauerstoffbedingungen, und den grofsten Einfluss
bei den mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten sehen. Anschliefsend kénnte der Koh-
lenstoffgehalt mit Hilfe von Zeitreihen variiert werden, um reale Umweltbedingungen
zu untersuchen. Da der Kohlenstoffgehalt in Béden oft deutlichen Schwankungen un-
terliegt, sollten die Auswirkungen hier deutlich sichtbar sein.

In meinem Modell gibt es neben der Diingung keine Eintragsprozesse fiir Stickstoff.
Da die Mikroorganismen Stickstoff fiir den Zellerhalt verbrauchen und unter anaeroben
Bedingungen Distickstoffmonoxid in gasférmigen Stickstoff umgewandelt wird, der das
betrachtete System verlisst, gibt es mehrere Verlustprozesse, so dass die Konzentratio-

nen der Stickstoffverbindungen iiber die Zeit sinken, ohne dass Stickstoff nachgeliefert
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wird. Simuliert man die Nitrifikations- Denitrifikationsdynamik also iiber einen ldngeren
Zeitraum ohne Diingung, gehen die Stickstoffkonzentrationen und damit auch die Ab-
undanzen der Mikroorganismen zuriick. In einem ersten Schritt kann dies durch einen
unspezifischen Ammoniumeintrag verindert werden. Fiir eine realistischere Darstellung
miissen die moglichen Eintragpfade wie zum Beispiel Mineralisierung und Stickstofffixie-
rung genauer untersucht und gegebenenfalls mitmodelliert werden. Dies kann allerdings
zu einem komplexeren Modell fiihren, bei dem die Zusammenwirkung von Nitrifikation

und Denitrifikation schwerer zu verstehen ist.

Mein Modell fiillt die Liicke zwischen den Einzelprozessmodellen, die einen Einblick
in den einzelnen Prozess geben kénnen, und den Okosystemmodellen, die zwar die Rea-
litdt gut abbilden konnen, bei denen jedoch das Prozessverstiandnis auf Grund der vielen
enthaltenen Prozesse und Einflussfaktoren verloren geht.

Es koppelt Nitrifikation und Denitrifikation und bezieht den Sauerstoffgehalt dabei mit
ein. Weitere Faktoren gehen nicht ein, so dass erkennbar bleibt, wie die beiden Prozesse
unter Sauerstoffeinfluss zusammenwirken.

Es benétigt nur eine begrenzte Anzahl von Parametern, ist aber durch die Einbindung
von Zeitreihen auch in der Lage, die Auswirkungen weiterer Einfliisse wiederzugeben.
In meiner Arbeit hat sich gezeigt, dass besonders die Temperatur einen deutlichen
Einfluss auf die Mikroorganismen und damit auch auf die Stickstoffdynamik hat. Stei-
gende Temperaturen, zum Beispiel ausgelést durch den Klimawandel, fiihren zu einer
schnelleren Dynamik und zu einem hoheren Verbrauch der Stickstoffverbindungen. Tre-
ten zusdtzlich vermehrt Niederschlagsereignisse auf, die zu anaeroben Verhéltnissen im
Boden fiihren, ist mit héheren NoO-Emissionen zu rechnen, die wiederum den Klima-
wandel verstiarken. Gleichzeitig kdnnte eine verstirkte mikrobielle Aktivitdt auch zu
einem geringeren Gesamtstickstoffgehalt im Boden fiihren, da der Stickstoff schneller
verbraucht und auch schneller umgewandelt wird.

Mit meinem Modell ist es moglich, den Einfluss einzelner Faktoren, wie Sauerstoff-
und Kohlenstoffgehalt, aber auch Wassergehalt und Temperatur, auf die Nitrifikations-
Denitrifikationsdynamik zu erkennen und mit den gewonnenen Erkenntnissen Riick-

schliisse fiir die Auswirkungen in der realen Umwelt zu ziehen.
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Anhang

A. Experimente

Die Untersuchungen wurden im Helmholtz-Zentrum Miinchen, Abteilung Umweltge-
nomik von Veronika Felber unter Betreuung von Barbara Stempfhuber und Prof. Dr.
Michael Schloter durchgefiihrt und als Bachelorarbeit am Lehrstuhl Bodenkunde der

Technischen Universitidt Miinchen eingereicht [13].

A.l. Auswertung der Daten
A.1.1. Potentielle Denitrifikation

Die Methode zur Quantifizierung der potentiellen Denitrifikation wurde von Tiedje et al.
[59] entwickelt, um Aussagen iiber die potentielle Aktivitét der denitrifizierenden Mikro-
organismen in den Bodenproben machen zu konnen. Das Prinzip der Methode beruht
auf der Messung der Entstehungsraten von Distickstoffmonoxid iiber einen Inkubati-
onszeitraum von drei Stunden. Die Messung erfolgte zu zwei verschiedenen Zeitpunkten
wahrend der Inkubation, in diesem Fall eine und drei Stunden nach der anfinglichen
Zugabe von Acetylen. Um vollstindig anoxische Bedingungen herzustellen, wurde in
einer Heliumatmosphére inkubiert. Da die Gaschromatographie Distickstoffmonoxid,
aber nicht elementaren Stickstoff quantifizieren kann, wurde zu Anfang der Inkubati-
onszeit Acetylen zugefiigt.

Acetylen inhibiert die Distickstoffmonoxidreduktase und damit die Umwandlung von
N>O zu gasformigem Stickstoff [48]. Da die Umwandlung von NoO zu N, fiir diese
Arbeit ebenfalls von Interesse war, wurde in einem zweiten Ansatz auf die Gabe von
Acetylen verzichtet, so dass spiter abgeschitzt werden konnte, wie viel NoO reduziert
wurde. Fiir die Umrechnung der Ausgabe des Gaschromatographen von ppb zu nmol

N50O wurde die folgende Gleichung verwendet:

Drucklbar] - Gasraum][l] - N [ppb]
R -T[K]

N[nmol] =

mit

Druck = 0,96 bar,
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Gasraum = 0,1079 (Gasraum der 150 ml Serumflasche mit 15 g Boden),
T =294 K und R = 0,0831 bar - mol ' K1,

A.1.2. GelGste Stickstoffkomponenten

Um Daten iiber die Konzentrationen von Ammonium, Nitrat und Nitrit sowie den
gesamten gelosten Stickstoff zu gewinnen, wurden die Proben mit Kalziumchlorid ex-
trahiert. Eine 0,5 molare Kalziumchloridlésung wurde den Proben in einem Verhéltnis
von 1:4 hinzugefiigt. Die Proben wurden anschliefend fiir 30 Minuten in einen Uber-
kopfschiittler gestellt, danach fiir zwei Minuten bei 20°C und 3500 rpm zentrifugiert
und darauffolgend filtriert. Die Extrakte wurden bei —20°C bis zur weiteren Analyse

gelagert. Die Extrakte wurden mittels Continuous Flow Analysis gemessen.

A.1.3. Mikrobielle Biomasse

Die Menge von mikrobiellem Kohlenstoff wurde durch Chloroform-Fumigation-Extrak-
tion und anschlieflender Kalziumchlorid-Extraktion bestimmt. Dabei werden mikrobiel-
le Zellen durch das Tranken der Bodenproben mit Chloroform zerstért. Dadurch werden
die organischen Substanzen der Zellen in die Umgebung verteilt, wodurch es zu einer
Erh6hung des Anteils an gel6stem organischen Kohlenstoff (DOCY) kommt. Der DOC
kann aus Bodenproben ebenfalls mit Kalziumchlorid extrahiert werden. Probenpaare
von fumigierten und nicht fumigierten Bodenproben werden extrahiert und die Men-
ge an DOC gemessen. Die Differenz zwischen den Mengen DOC in den fumigierten
(DOCY |mg C/kg TS|) und den nicht-fumigierten (DOC,,; [mg C/kg TS]) Proben ist
ein Maf fiir den Anteil von mikrobieller Biomasse (Cp,;. [mg C/kg TS]) im Boden.
Bei dieser Art der Messung werden zunéichst die anorganischen Kohlenstoffkomponen-
ten durch Ansduerung der Fliissigkeit ausgetrieben und anschliefend wird der DOC zu
CO, oxidiert und quantifiziert. Das Protokoll wurde nach Joergensen und Mueller [32]

modifiziert. Die Berechnung des mikrobiellen Kohlenstoffs erfolgt durch
Cric = (DOCy — DOCy) ke

mit kge = 0,45 (Faktor fiir den extrahierbaren Anteil von C,,;. nach der Fumigation).
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A.1.4. Genabundanzen

Das Protokoll fiir die Koextraktion von DNA/ RNA wurde modifiziert nach Lueders
et al. [39]. Bei dieser Methode wird eine Phenol-Chloroformlosung zu der wissrigen Lo-
sung einer Probe, in diesem Fall einer Bodenprobe, gegeben. Das Zentrifugieren dieser
Mischung fiithrt zu einer oberen wéssrigen Phase, die DNA und RNA enthilt. In der
unteren, organischen Phase befinden sich Fettsduren und andere organische Molekiile.
Die Zwischenphase enthilt Proteine. Uber mehrere Schritte werden die organische und
die Zwischenphase entfernt und die DNA/RNA gereinigt. Um Daten iiber die Abun-
danzen von nitrifizierenden und denitrifizierenden Genen zu erhalten, wurde Real Time
Quantitative PCR (qPCR) verwendet. Die Zielgene dafiir waren amoA AOA und amoA
AOB (Ammoniumoxidation), nosZ (NoO-Reduktion) und nirK und nirS (Nitritreduk-
tion). Mit Hilfe dieser Daten konnte ich die anfénglichen Anteile der nitrifizierende und

denitrifizierenden Biomasse bestimmen.
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A.2. Ergebnisse aus den Experimenten

A.2.1. Anfangsbedingungen

NH,* bei t;

200 -

180

160 - W AEGD2
z 40 M AEGO0Z Kontrolle
=4
=120 o W AEG1S
-
& 100 AEG15 Kontrolle
]
T so0 W AEG 30
g 50 M AEG 30 Kontrolle

20 WAEG10

20 AEG10 Kontrolle

o
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Abbildung A.1.: Mittlere Ammonium-, Nitrit- und Nitratkonzentrationen der Repli-
kate mit maximalen Abweichungen zusammen mit der Kontrolle fiir
die vier Standorte und die vier Ansitze (50% W HK,,., +Acetylen,
50% W HK 4. -Acetylen, 80% W HK,,,, +Acetylen, 80% WHK,,.
-Acetylen)bei Messzeitpunkt to (= 0 h).

105



DOC bei ty Comic beity

700 3,5 4
600 WAEGO2 3
T 500 M AEGO02 Kontrolle E 25
= WAEG1S =
£ 400 g 5
2 WAEG15 Kontrolle &
) il
500 WAEG30 T
un
2 200 AEG30 Kontrolle E 1
100 WAEG10 05
AEG 10 Kontrolle
o o4
WHESD +AC WHESO -AC WHESBO +AC WHEBD -Ac WHESD +AC WHESD -AcC WHEBO +AC WHEKBO -AcC
1,60E+09 - Genabundanzen bei t; [Kopien/g Boden TG]
1,40E+09

nosZ

1,20E+09 -| M nirS+nirk

B AQA+ADE

1,00E+09 -

8,00E+08 -

65,00E+08 -

4,00E+08 -

2,00E+08 -

0,00E+00

nlwm|eog|lo|n|ln|legle|n|lnw|ao|lao|ln|ln|lala
o|ld | @m| || A m|A|la|ld|®m| A0 A4 W[ o
o o ) o o o (&) ) o o o (&) ) (&) o o
Wwlw|m|ow|o|o|w|o|n|w| ||| oo
B O O O O Y
WHKS0 +AC WHEKS0 -AC WHEKBO +Ac WHEBO -Ac

Abbildung A.2.: (a) Mittlere geloste organische Kohlenstoffkonzentrationen, (b) mitt-
lerer mikrobieller Kohlenstoff mit maximalen Abweichungen bei den
Replikaten zusammen mit der Kontrolle und (¢) Abundanzen der
drei Gengruppen (Ammoniakoxidierer (AOA+AOB), Nitritreduzierer
(nirS+nirK) und Distickstoffmonoxidreduzierer (nosZ)) der Kontrol-

le fiir die vier Standorte und die vier Ansétze beim Messzeitpunkt ¢
(= 0 h).
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A.2.2. Dynamik der Stickstoffverbindungen

NH4* 50% WHK 5, mit Acetylen NH,* 50% WHK,,., ohne Acetylen
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Abbildung A.3.: Verlauf der mittleren Ammoniumkonzentrationen fiir die Standorte
AEG 02, 15 und 30 bei 50% des WHK . (oben) und 80% des
W HK 0, (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).
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(unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).
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Abbildung A.5.: Verlauf der mittleren Nitritkonzentrationen fiir die Standorte AEG

02, 15 und 30 bei 50% des W H K4, (oben) und 80% des W H K4,
(unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).



A.2.3. Dynamik der DOC-Konzentrationen

DOC 50% WHK .., mit Acetylen DOC 50% WHK .., ohne Acetylen
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Abbildung A.6.: Verlauf der mittleren Konzentrationen des gelésten organischer Koh-
lenstoffs (DOC) fiir die drei Standorte AEG 02, AEG 15 und AEG 30
bei 50% W HK,,q, (oben) und 80% W H K, (unten) und mit (links)
und ohne (rechts) Acetylenzugabe.
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A.3. Ergebnisse der Kontrollen

Abbildungen fiir die Dynamik von Ammonium, Nitrit und Nitrat in den Kontrollen
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Verlauf der Ammoniumkonzentrationen in den Kontrollen fiir die Standorte AEG 02, 15

und 30 bei 50% (oben) und 80% W H K, (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe
(rechts)
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B. Parameteroptimierung

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 02, Ansédtze A und D, AEG 15 Ansatz
B und AEG 30 Ansétze A, B und C.

NH; [mg N / g Boden TG] NOj [mg N / g Boden TG]
0.4
0.15
0.3
0.10
0.2
%
0.05 01 T
20 40 60 80 100 120 a0 2ot 20 40 6 80 100 120 140 2o
NO; [mg N / g Boden TG] N,O [mg N /g Boden TG]
0.00006
0.010
0.00004
0.005]
0.00002
20 40 60 80 100 120 140 zeitin] 20 40 60 80 100 120 140 zeit(h]

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 02 Ansatz A zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).

NH; [mg N / g Boden TG] NO3 [mg N /g Boden TG]
0.20 0.025,
0.15 0.020
x % 0.015
0.10 I
0.010
0.08 0.005,
20 40 60 80 100 120 140 2o 20 40 60 80 100 120 140 2ot
NO; [mg N / g Boden TG] N,O [mg N /g Boden TG]
0.0012
0.0010 0.00015
0.0008
. 0.00010
0.0006
0.0004 0.00005
0.0002
20 40 60 80 100 120 140 2N 20 40 60 80 100 120 140 2SN

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 02 Ansatz D zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).
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NH; [mg N /g Boden TG] NO3 [mg N /g Boden TG]

0.12 0.25

0.104 0.20

0.08

015 %
0.06
0.10 'l
0.04 %
0.02 0.0 l
20 40 60 80 100 120 140 2o 20 40 60 80 100 120 140 oMM
NO; [mg N/ g Boden TG] N0 [mg N / g Boden TG]
0025 0.00014
0.00012

.02

0.020 0.00010
x
0.015 0.00008
0.010 0.00006
0.00004
0-00 0.00002
X Zeit[h]

Zeit[h]

20 40 60 80 100 120 140 20 40 60 80 100 120 140

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 15 Ansatz B zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).

NH} [mg N /g Boden TG] NO3 [mg N/ g Boden TG]
0.10 0.0
0.25
0.08 %
0.20
0.06
0.15
2
0.04 010 x
x
0.02 0.05
20 40 60 80 100 120 140 Zeit[h] 20 40 60 80 100 120 140 Zeit[h]
NO; [mg N /g Boden TG] N>0 [mg N / g Boden TG]
0.014
0.012 0.00006
0.010
0.008 0.00004
0.006
0.004 0.00002
0.002

Zeit[h] Zeit[h]

20 40 60 80 100 120 140 20 40 60 80 100 120 140

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 30 Ansatz A zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).
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NH; [mg N / g Boden TG] NOj; [mg N / g Boden TG]
0.30

0.08 E

l 0.25
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Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 30 Ansatz B zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).

NH; [mg N / g Boden TG] NOj [mg N / g Boden TG]
0.20 0.12
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015
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0.030
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0.005

4
<

Zeit[h] Zeitfh]

20 40 60 80 100 120 140 20 40 60 80 100 120 140

Ergebnisse der Parameteroptimierung fiir AEG 30 Ansatz C zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).
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C. Zeitreihen

Ergebnisse fiir die Simulationen mit Zeitreihen fiir HEG 29.

@
N [mg N g~' Boden TG]
0.5
—— NHh
0.4
NO; ®)
0.3
e e NO3(t)
o1 Al N2O(t)
et Zeit [h]
1000 2000 3000 4000 5000 6000
()
Biomasse [mg C g ! Boden TG]
4
Bden(t)
3
"""""""" Bamo(t)
2
NG e Bnir(®)

—o= Zeit[h]

Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse fiir den Sauerstoffgehalt von
HEG 29.

(@
N [mg N g~' Boden TG]

05
—— NHih
0.4
— NOs(t
0s 3(t)
L T NO (t)
ot L N2O()
Zeit [h]
2000 3000 4000 5000 6000
()]
Biomasse [mg C g ! Boden TG]
3 Bien(t)
2 N e Bamo()
NS e Bnir(®)

T = S (1]}
1000 2000 3000 4000 5000 6000

Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse fiir Sauerstoffgehalt und Bo-
denfeuchte von HEG 29.
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Dynamik der Stickstoffverbindungen und der mikrobiellen Biomasse unter der
Sauerstoff- und Temperaturzeittreihe von HEG 29.

(@

N [mg N g~' Boden TG]
0.5

04

03

Zeit [h]
1000 2000 3000 4000 5000 6000

()]
Biomasse [mg C g~' Boden TG]

1

Bden(t)

e Bamo(t)

Zeit [h]

1000 2000 3000 4000 5000 6000

Simulierte (a) Stickstoffkonzentrationen und (b) Biomasse in logarithmischer Darstel-
lung fiir Sauerstoffgehalt und Bodentemperatur von HEG 29.
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D. Programme

D.1. Nitrifikations-Denitrifikationsmodell

Mathematica-Programm fiir das Nitrifikations-Denitrifikations, inklusive der Funktio-

nen fiir die Zeitreihen.
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Parameterwerte

tend =1100 (% Sinulationszeit [h] =);
parans : =
{(» Anfanglicher Anteil der mkrobiellen Guppen an der Gesamntbi onasse =)

Fgen = 0. 6,

Favo = 0. 06,

Fnr = 0. 06,

(» Wachstunmsraten Denitrifizierer x)

ugern = 0. 003,

uieX e - 0. 006,

(* Wachstumsraten Nitrifizierer =x)

untt avo = 0. 005,

unt¥n g = 0. 005,

(» Unsat zgeschwi ndi gkeiten Denitrifikation =)

Viarnos = 0. 01,

Viarnoe = 0. 005,

VieX\o = 0. 01,

(» Unsat zgeschwi ndi gkeiten Nitrifikation =)

ViR = 0. 015,

Vit = 0. 03,

(» Hal b-Satti gungskonst ant enx)

Ke - 0. 0039,

Ko- 0. 02,

Kait = 0. 032,

Kgen = 0. 02,

Knit = 0. 01,

Knden = 0. 01,

Knit =» 0. 0129,

(» Henmkonstanten x)

Hgengo = 0. 002,

Hyenn = 0. 001,

Hgennos = 0. 00358,

(» Erhal tungskoeffizienten x)

Myenncg = 0. 0018,

Myennce = 0. 0007,

Miennco = 0. 0016,

Mhi tns = 0. 0007,

Mitnee = 0. 0007,

(» Sterberaten x)

Snit » 0.625 % 10" -3,

Sden = 0. 625 % 10" -3,

(» Anfangsbedi ngungen =)

OC[t] - 0.1,

Co2[t] -»0.1,

By » 0.1,

NH4, - 0. 5,

NO3p - 0. 5,

N2y - 0. 0,

N2Qy -» 0.0}
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Gleichungen

(» Hilfsterme fir Stickstoffquelle (NG, NO,, N,O) der Denitrifizierer x)
Encsden [t ] = NOs [t ] / (Kngen + NO3 [t ] + NO [t ] + N2O[t 1) ;
Enceden [t ] = NO; [t ] /7 (Kngen + NO3 [t ] + NO [t ] + N2O[t 1)
Encaden [t ] = N2O[t ] / (Kngen + NOs [t ] + NGO [t ] + N2O[t ]);

(» Hilfstermfir Stickstoffquelle Amoni unoxidierer =)
Ennic [8] = NHy[T] /7 (Knnie + NHs[T])5

(» Hilfstermfir Stickstoffquelle Nitritoxidierer =)
Encenit [t] = NO [t ]/ (Knnit + NG [t ]);

(» aktuell e Wachstunsrate der Ammoni unoxi di erer =)
CO2rt ] NH, [t ] art] NH, [t ]

* * * ;
Ke+CO2[t] NH[t] +Kiit  Kaonje +Q2[t]  NHi [t ] + Kyt

tnit Aot ] = U avp *

(» relative Ursat zgeschwi ndi gkeit von NH; zu NO, bei Nitrifikation =)
NH, [t ] a2[t] )
* 1
NH [t ] +Kiit Kot + O2[t ]

max
Vnitnig [T ] = Vit *

(» aktuell e Wachstunsrate der N tritoxidierer =)
CO2t ] . NG [t ] . a2rt] . NG [t ] )
Ke+COR[t] NO[t]+Kyt Kot + @R[t NO[t] +Kunit

tnitnrIE] = upii R *

(» relative Ursat zgeschwi ndi gkeit von NO, zu NO; bei Nitrifikation =)
NG [t ] a2[t] )
* ’
NG [t] +Knit  Kanit + O2[t ]

max
Vnitnee [T ] = Ve *

(» aktuell e Wachstunsrate der Denitrifizierer =)

@il NO[t]+NO[t] +N2O[t ] Hiensio
Hden [T ] = |Hdence * ——————— + Hdenn * * *
@[t] +Ko Kden + NO; [t ] + NO [t 1 + N2O[t ]  C2[t ] + Hyenro
NO; [t ] + NG [t ] + N2O[t ] OCIt ]

* ;
Kngen + NO3[1] + NG [t ] + N20[t ] K+ OC[t ]

(» aktuel l e Ursat zgeschwi ndi gkeit von NO; zu NO, bei Denitrifikation )
NQ[t] HjenN

* ;
Kgen + NO; [t ] Hyenn + Q2 [t ]

ma.
Vdennce [t ] = Viennos *

(» aktuel l e Ursat zgeschwi ndi gkeit von NO, zu N,O bei Denitrifikation )
Noz[t] HjenN

* ;
Kgen + NG, [t ] Hyenn + Q2 [t ]

ma.
Vdennce [t ] = Viennoe *

(» aktuell e Ursat zgeschwi ndi gkeit von N,O zu N2 bei Denitrifikation =)
N2O[t ] Hyenncs Hienn

* * ;
Kgen + N2O[t ] NO; [t 1 + Hyenncs Hyenn + Q2 [t ]

ma.
Vdenneolt 1 = Vienneo *
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Differentialgleichungen und Zustandsgrof3en

(» Differential gl ei chungen =)
DGs = {
Bagen [t ] == ( Hden [t ] - Sden) * Bgen [t 1,
Bavo' [t] = (unitawolt ] = 8nit) * Bawolt ],
Bur' [t] = (HnitnrIt] =6nit) *Burlt],
NH" [t 1 = =Vnitnm [t ] * Bavol[t 1 - Mhitnms * Envanie [T] * Bawo[t 1,
NO3" [t ] == Vnitnoe [t ] #* Bur[t ] = Vdenncs [t 1 * Baen [t 1 - Mienncs * Encaden [t 1 * Baen [t 1,
NG [t ] == (Vdenncs [t ] = Vdennce [t 1) * Baen [t 1 + Vnitna [t ] * Bavo[t ] -
Vhitnoe [t ] * Bur[t ] - Miennce * Enceden [t ] * Baen [t 1 = Mhitnoe * Encenit [t ] * Bur[t ],
(N20) [t ] == (Vdennce [t ] = Vdennoolt 1) # Bgen [t 1 = Miennoo * Encoden [t ] *# Bgen [t 1,

Byen [0] == By * Fgen,
Bawo[0] = By * Favo,

Bnr[O] == By * Fnig,
NH; [0] == NH4,,
I\Q[O] == Nmo:
NG, [0] = N2,
N2O[0] == N2Qy

Y

(* Zustandsgrofen =)
vari abl es = {Bgen, Bavo: Bnur: NHi, NO;, NO,, N20y;

Losung des Differentialgleichungssystems mit konstantem Sauerstoffgehalt

(» transient =)
sRef = NDSol ve[
DGs /. parans /. Q2[t] -» .15, variables, {t, 0, tend}, MaxStepSi ze » 11[[1]];

(» aerob =x)
sPl us = NDSol ve [
DGs /. parans /. Q2[t] » 1, variables, {t, O, tend}, MaxStepSize » 1]1[[1]];

(» anaerob x)
sM nus = NDSol ve [
DGs /. parans /. Q2[t] -» 0, variables, {t, O, tend}, MaxStepSize » 1]1[[1]];

Einfluss der Zeitreihen fir Wassergehalt und Temperatur
Der jeweilige Term wird an die mikrobiellen Wachstumsraten multipliziert.

(» Wassergehalt =x)
Ei nflussWs[t] = W5[t 175/ (3075 + W5[t ]1"5);

(» Tenperatur in °C x)
EinflussT[t] = Exp[-(T[t]-25)"4/ (15"4)]1;
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Berechnung des Sauerstoffgehalts aus dem Wassergehalt
WG ist eine Zeitreihe fir den Wassergehalt.

QR[WG ]:=1f[WGs5, 0,

I f [W6<10, 1/5%2 % (W5-5)"2 %100, 100 - WG4 / ((WG-120)~4 +10074) % 100]1;

Dingung und Viehbesatz

Ternmewerdenandie D fferentiall ei chungen fir NHy und NO; addi ert .

Dinger 1$HEQD3 = 0. 0012;

Diinger 2$HEGD3 = 0. 0005;

Dinger $SHE&9 = 0. 0011;

Ausschei dungen$HEG29 = 0. 000018;

(» HEG 03: Zwei nal i ge Dingung =)

I nput NH4 [t ] = Dinger 1$HEGO3/ Vrx7 *EXp[-(t -120)7"2/7"72] +
Dunger2$HEGos/ Vrx7 *Exp[-(t -1150)"2/772];

I nput NO3 [t ] = Diinger 1$HEG()3/ Vrx7 *EXp[-(t -120)7"2/7"72] +
Dunger2$HEGos/ Vrx7 *EXp[-(t -1150)"2/772];

(* HEG 29: Einnalige Dingung und 14t &gi ger Vi ebesatz =)

I nput NHA[t ] = DUnger$HEG29/ N7 «EXpl-(t -120)72/772] +
I f [1150 <t < 1486, Ausschei dungen$HE®X9, 07;

I nput NGB [t ] = DUnger$HEG29/ Vrx7 *EXp[- (t -120)"2/7"27;
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D.2. Sensitivitdtsanalyse

Mathematica-Programme fiir die Sensitivitdtsanalyse. Aufgeteilt in Methodendefinitio-
nen, Modelldefinition 1 (fiir die erste CTV-Analyse), Modelldefinition 2 (fiir die zweite
CTV-Analyse), CTV Analyse 1 und CTV Analyse 2.

D.2.1. Methodendefinitionen
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Methodendefinitionen

Default-Werte

(» Ausgabegenaui gkeit fir die Monte Carl o-Ergebni sse =x)
MCout Pr eci si on = 1. 0*"-5;

m Output settings

(* Quantile fir die Ausgabe bei der Statistik der Monte Carlo-

Si mul ati onen =)
out put St at Quantiles = {0.0, 0.05, 0.10, 0.5, 0.90, 0.95, 1.00};

(» Definition der Default H stogranmmkastengrenzen x)
def aul t H st ogranmM n = 0;
def aul t Hi st ogramivax = 1001,
def aul t H st ogranBi nSi ze = 1;
def aul t H st ogranBi ns =
{def aul t H st ogramM n, defaul t H st ogranivax, def aul t Hi st ogranBi nSi ze};

Interne Hilfsfunktionen

m Transposition von irregulatren 2D-Tabellen

(» Tauscht Zeilen und Spalten in einer Tabelle auch
wenn sich Spalten und zeil enanzahl unterschei den. =)
(» thl _ : Die zu transponi erende Tabelle; filler : Synbol,
das eingefligt wird, wenn die taktuelle Zeile in der
Oiginaltabell e kiirzer ist als die insgesant |&ngste =)
Transposelrregul ar [tbl _, filler_: ""]1:=Block[{res, i Mx, jMx},

i Max = Max [Tabl e[Length[tbl [[k]]1], {k, Length[tbl ]}11;

res =Table[filler, {i, i Max}, {k, Length[tbl 1}1;

For[j =1, ] <Length[tbl], j ++,

For[i =1, i <sLength[tbl [[j1]], i ++,

res[[i, jl1=tbl [[j, i]1;1;1; res]
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m Beobachtungszeitpunktdaten

(» Generiert Beobachtungszeitpunkte
vars: Liste von ZustandgroRenlist of observed state variabl es,
parans : Paraneterliste,
times : Liste mt Zeiten fir jede beobachtete ZustansgrofRe
t Synbol (optional ): Synbol fir die Zeit (default: t) =)
Gener at e(bsPoi nt Data[vars_, paranms_, times_, tSynbol :t]:=
Bl ock [ {obsPoi nts, obsTi nes, var Ranges, i, | b, ub, varLabel s, paranRange},
obsPoi nts =
Join[
Flatten[
Tabl e [Ti neSeri esForVar [vars[[i]], tinmes[[i]]11, {i, Length[vars]}]]1,
parans];

obsTimes =Join[Flatten[ti nes], Tabl e[0, {i, Length[parans]}]1];
var Ranges = {};

For[i =1, i <Length[vars], i ++,
Modul e[ {},

ub=Ilb+Length[tines[[i]]]-1;
AppendTo[var Ranges, | b;; ubl;
Ib=ub+1;7;1;
var Label s = Tabl e[
ToString[vars[[i1]1]1<>"[" <>ToString[tSynbol ]<>"1", {i, Length[vars]}];
paranRange =1 b ;; I b+Length[parans] -1,
{"Gbservation points" -» obsPoints, "Cbservation tines" -» obsTi nes,
"Var | abel s" - varLabel s,
"Var ranges" - varRanges, "Parans range" - paranRange}]

m Test, ob alle Elemente einer Liste gleich sind

Al Equal [list_]1:=Count[list, list[[1]]] ==Length[list]

m Numerische Losung eines Parametersets

(» Lost ein Systemvon Differential gl ei chungen nmit gegebenen Paranetern =)
(*» eqns = d ei chungen,
vars = ZustandsgrofRen,
t Range = Zeitraum {Name, Mn, Max},
paranms = konstante Paraneterwerte in Form von Austauschregel n,
z.B. {pl-1, p2-0.5},
(options = NDSol ve Optionen) x)
NunSol uti on[eqns_, vars_, tRange_, paranms_, solveOptions_: {}]:=
NDSol ve[egns /. Eval uat e[parans], vars, t Range, sol veOpti ons];
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m Berechnung der Statistiken des Ergebnissets

(» Berechnung der Statisiken(Mttelwert, Standardabwei chung,
Vari ati onskoeefi zi ent und Schi efe an den Beobacht ungspunkt en)
fiar ein Monte Carl o-Ergebni sset =)
MCResul t Stats[raw_, resultForm ] :=Block[{M SD, CV, Skew, rawTlrans, i, q},
rawlrans = Transpose [r aw];

M= (" Mean” };
SD= {"SD'};
V= {"CV'};

Skew = {" Skewness" };
For[i =1, i <Length[rawTrans], i ++,

AppendTo[M Round[Mean[rawTrans([i ] ], MCout Preci sion] 1;

AppendTo [SD, Round [St andar dDevi ati on[rawlrans[i ] 1, MCout Precision] ];

AppendTo [CV,

I f [Mean[rawTrans[i J] # 0, Round[St andar dDevi ati on[rawlrans[i ]] /
Abs [Mean[rawTrans[i J]1], MCout Preci sion],
I ndeterm nate]];
AppendTo [Skew, Round [If [Al | Equal [rawTrans[i 11,
I ndet erm nat e, Skewness[rawlrans([i J1], MCout Preci sion]]; ];

{Prepend[resultForm " "], M SD, CV, Skew}];

m Berechnung der Quantile des Ergebnissets

MCResul t Quantil es[raw_, resultForm_, quantiles_: outputStatQantiles]: =
Bl ock [{rawTrans, result, i, g},
result =Tabl e[
Whi ch[quantiles[[q]] == 1.0, {"maxi muni},
quantiles[[q]] ==0.0, {"m ni nun'},
quantiles[[q]] ==0.5, {"nedian"},
True, {ToString[quantiles[[q]]] <>"-quantile"}],
{gq, Length[out put Stat Quantil es]}];
rawlrans = Transpose [r aw];
For[i =1, i <sLength[rawTrans], i ++,
For [g =1, q=<LlLength[quantiles], q++,
AppendTo[result [[q]], Round[
Quantilef[rawlrans[[i 1], quantiles[[g]] ], MCoutPrecision] 1;1;1;
Join[{Prepend[resultForm " "1}, result]]

Latin Hypercube Funktionen

LHCsanpl e [paranlist _, parts_]:=Block[{stratlnd, i nvCDFs},
strat| nd = Tabl e [RandonBSanpl e [Range [parts]], {i, Length[paraniist]}];
Tabl e [Tabl e[
paraniist [[j, 1]1] » I nverseCDF[paranLi st [[j, 211,
RandonmReal [{(stratlnd[[j, i]]1-1) /parts, stratlnd[[j, i]]/parts}]],
{j, Length[paraniList]}], {i, parts}]]

LHCsanpl es[paranlLi st _, parts_, iterations_]: =
Fl atten[Tabl e[LHCsanpl e[paranLi st, parts], {i, iterations}], 1]
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LHCsi mul ate[eqns_, vars_, tRange , fi xedParans_,

paranDi sts_, LHCdiv_, LHCruns_, resultForm_, solveOptions_: {}]: =
Bl ock [{nSol ution, result, currentParams, i, LHCsanpl eDat a},
MCst art Ti me = Sessi onTi ne[];
MCcur r Ti me = Sessi onTi ne[];
LHCsanpl eDat a = LHCsanpl es [par anDi sts, LHCdi v, LHCruns];
MCpr ogr essMaxRuns = LHCdi v * LHCr uns;
result = Tabl e[Bl ock[{},
MCcur r Ti me = Sessi onTime[];
MCpr ogr essRuns =i ;
current Parans = Joi n[LHCsanpl eData[[i ]], fixedParans];
nSol ution =
Nunmol uti on[eqns, vars, t Range, current Parans, sol veOptions][[1]];
(resultForm/. nSolution /. currentParams)], {i, LHCdi v « LHCruns}];
Round[resul t, MCout Precision] J;

Scenari oDat aLHC[eqns_, vars_, tRange_, paransFi xed_,

paranDi sts_, LHCdiv_, LHCruns_, resultForm_, solveOQptions_] : =
{Join[{"Equations"}, Table[eqns[[i]] // QutputForm {i, Length[egns]}]],
Join[{"sol veOptions"},
Tabl e[sol veOptions[[i]1] // QutputForm {i, Length[sol veOptions]}]],
{"LHC divisions", LHCdiv, "iterations", LHCruns,
“tinme range", tRange // Cutput Form},
(Joi n[{"Fi xed paraneters"}, ToString /eparansFi xed]),
(Join[{"Paraneter Distributions"}, ToString /eparanDi sts])}

LHCsi nut put [egns_, vars_, tRange_, fi xedParans_,
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paranDi sts_, LHCdiv_, LHCruns_, obsData_, sol veOptions_: {},
bi ns_: defaul t H st ogranBi ns, conmments_: {}, outputRaw : Fal se]: =
Bl ock [{resul t Form obsTi nes, raw, rawQut, bi nnedQut,

stat Qut, quantil eCut, scenData, bi nData},
result Form= (" Cbservati on points" /. obsData);
obsTinmes = ("Gbservation tines" /. obsData);
raw = LHCsi nul at e[egns, vars, t Range, fi xedPar ans,

paranDi sts, LHCdi v, LHCruns, resul t Form sol veOpti ons];
rawQut =1 f [out put Raw, Joi n[{resul t Form}, raw], "raw data not exported"];
bi nnedQut = Joi n[{resul t Form}, Transpose|[
Tabl e [Bi nCount s [Transpose([raw] [[i ]], bins], {i, Length[resultForm]}]]1;
stat Qut = MCResul t Stats[raw, resultForm;
quantil eQut = MCResul t Quantil es[raw, resultForml;
scenDat a = Transposel rregul ar [Scenari oDat aLHC[eqns, vars, t Range,
fi xedPar anms, paranDi sts, LHCdi v, LHCruns, resultForm sol veOptions]];

binData = {xMn->bins[[1]], XMax » bins[[2]], dX - bins[[3]]};

{"Bi nned data" - bi nnedCQut,

"Statistics" »statQut, "Quantil es" » quantil eQut,

"Cbservation tines" -» obsTi nes, "Observation data" - obsDat a,

"Raw data" -» rawQut, "Scenari o Data" - scenDat a,

"Bin size data" - bi nData, "Conments" - comment s}]
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Funktionen zur Berechnung der Rankkorrelationen und CTV

m Extraktion der Rohdaten aus einem MonteCarloOutput][...] Ergebnisset

Extract RawbData[MCresult 1 := ("Raw data" /. MCresult)[[2;;1];

m Berechnung von Rank, Korrekturfaktoren und Spearman Rho

(* Berechnung von R&nken und Korrekturfaktoren
(aus MultiDescriptiveStatistics.m =)
Ranks[zlist_] :=

Bl ock [{splitvals, adjustRank, lisval, ranklist,
If [Length[Union[zlist]] ===Length[zlist],
{Ordering[Ordering[zlist]], 03},
splitvals =Split][
Transpose[
{Sort [Transpose[{zlist, Range[Length[zlist]]}],
Range[Length[zlist]1]1}],
#1[[1, 111 -#2[[1, 1]] ==0 &];
adj ust Rank [lisval _List]:=I1f[Length[lisval] >1,
Bl ock[{ol dval s =l i sval },
oldval s[[AIl, 2]] = Mean[oldval s[[A |, 2]11;
Transpose[{ol dval s[[AIl, 1, 2]], oldvals[[AIl, 2]11}11,
{{Iisval [[1, 1, 2]], lisval [[1, 2]1]1}}];
rankl i st = Sort [Fl atten[Map[adj ust Rank, splitvals], 111[[Al, 2]11;
correctionTerm=Total [Map[ (#"3 -#) & Map[Length,
{ranklist, correctionTerm}]]

correctionTer m},

#1[[11] <#2[[1]] &],

splitvals]1] /12;

(* Berechnung Spear man Rho

(Modifizierte Version der Funktion aus MultiDescriptiveStatistics.m =)
Spear manRhoMbd [xRanks_, yRanks_, n_] : =

Bl ock [ {xrank, yrank, xCorrection, yCorrection, SoS},
{xrank, xCorrection} = xRanks;

{yrank, yCorrection} = yRanks;
SoS = Dot [#, #] &[ (xrank -yrank)1];
(1/6 (n*3 - n) - SoS - xCorrection - yCorrection) /
Sqrt[(1/6 (n*3 - n) - 2xCorrection) (1/6 (n*3 -n) - 2yCorrection) 1]
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(» Berechnet di e Spearnman Rankkorrel ati onskoeffizienten jedes Paraneters
MCresult : Rohdat enEr gebni sset,
obsData : Beobcahtungspunkte aus CenerateCbsPointDataf[...] #*)
Par anSpear manCorrel ati onsRaw[MCresult _, obsData_]: =
Bl ock [ {par ansRange, seriesN, var Seri es,
par anteri es, var Ranks, paranRanks, result, obsPoints},
par ansRange = " Parans range" /. obsDat a;
obsPoi nts = "Qbservati on points" /. obsDat a;

var Series = Transpose[MCresult [[1;;, 1;; First [paransRange] -1111];
par anfSeri es = Transpose[MCresult [[1;;, paransRange]]];

var Ranks = Tabl e[Ranks[varSeries[[i]1]], {i, Length[varSeries]}];

par anRanks = Tabl e[Ranks [paranSeries[[i1]], {i, Length[paranSeries]}];
seriesN=Length[varSeries[[1]]];

Of [Power::infyl];

Of[Infinity::indet];

result =
Tabl e[
Tabl e[
N[Spear manRhoMbd [
par anRanks [ [par aml ndex]], varRanks[[varlndex]], seriesN]],
{par am ndex, Length[paranSeries]}],
{var | ndex, Length[varSeries]}];

On[Power::infyl;
On[Infinity::indet];
Transpose[result]]

(» Berechnet di e Spearnman Rankkorrel ati onskoeffizienten jedes Paraneters
MCresult : Ergebnisset x)
Par anSpear manCorrel ati ons[MCresult ] : =
Par anSpear manCor r el at i onsRaw|
Extract RawDat a[MCresul t ], "Qbservati on data" /. Mresult]

m Transformation von Spearman Rho zu Contribution to Variance (CTV)

RankCorrel ToCTV[correl Data_] : = Bl ock[{squar es},
squar es = Transpose [
Tabl e[correl Data[[i]] »correlData[[i]], {i, Length[correl Data]}]];
Transpose[Tabl e[squares[[i ]] / Total [squares[[i]]],
{i, Length[squares]}111;
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Modelldefinition 1

In diesem Notebook werden alle model spezifischen Variablen, Parameter und Gleichungen fur den 1. Schritt der CTV-
Analysedefiniert.

Modellvariablen und Gleichungen

m Zustandsgrof3en

nodel Vari abl es = {Bden, Bano, Bnir, NH4, NO3, NO2, N20};

m Differentialgleichungen

nmodel Equati ons = {
Bden' [t] == (uden[t ] -dden) =Bden[t],
Bano' [t] == (pnit AMO[t ] -dnit) »Bano[t],
Bnir' [t] = (UuNitNGB[t]-dnit) *Bnir[t],
NH4A' [t] == -vnitNHA[t] *Bano[t] -mitNH4 « Enh4nit [t ] * Bano [t ],
NOB' [t] ==
vni tNO2[t ] *Bnir [t] -vdenNO3[t ] = Bden[t ] - ndenNOG3 » Eno3den [t ] » Bden[t ],
NO2' [t] == (vdenNO3[t ] -vdenNO2[t]) »Bden[t] +
VvnitNH4[t ] *Bano[t] -vnitNO2[t] *Bnir [t] -
ndenNQO2 x Eno2den [t ] * Bden[t ] -mi t NO2 * Eno2nit [t ] *Bnir [t ],
N20O' [t ] == (vdenNQ2 [t ] -vdenN2O[t ]) = Bden[t ] - ndenN2Ox En2oden[t ] » Bden[t ],

(» Angangsbedi ngungen =)
Bden[0] == BO = Fden,

Bano [0] == BO *» Fano,

Bnir [0] ==BO xFnir,
NH4[0] = NH40,

NOB[0] == NCOBO,

N2 [0] == NC20,

N20[0] == N2Q0

I
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m Zeitabhangige Gleichungen

Eno3den[t _]:=NO3[t]/ (Knden +NOG3[t] +NO2[t] +N2O[t ]);
Eno2den[t _]1:=NQ2[t]/ (Knden +NO3[t] +NR2[t] +N2O[t]);
En2oden[t _1:=N2O[t] / (Knden + NO3[t] + N2 [t] + N2O[t ]);
Enhdnit [t _]:=NH4[t]/ (Knnit + NH4[t]);
Eno2nit [t _1:=NR2[t]/ (Knnit + NO2[t]);

(607 NHA [t ] 0% NH4 [t ]
* * * )
Kc+CO2 NH4[t]+Knit Konit +QO2 NH4[t] +Knnit

pni t AMO[t ] : = pni t AMOTBX *

NH4 [t ] 07
* ;
NH4[t] +Knit Konit + Q2

vni tNHA[t 1 :=vni t NHAnax

co2 NCQ2 [t ] (07 NC2 [t ]
* * * ;
Kc+C2 NXR[t]+Knit Konit+O2 NR[t]+Knnit

pni t NGB [t _] : = uni t Nl Rmax *

NO2 [t ] 02
* ;
NR2[t]+Knit Konit +Q2

vni tNO2[t 1 :=vni t NO2max =

pdenft _1: =
NOB[t] +NC2[t ] +N2OJ[t ] HdenBO
pdenQ2max = + pdenNmax * * *
2 + Ko Kden + NOGB[t ] + NO2[t ] + N2O[t] 2 + HdenBO
NOB [t ] +NO2[t] +N2OJ[t ] oC

* ;
Knden + NOB[t ] + NO2[t ] + N2O[t] Kc +0OC

NGB [t ] HdenNGC3
* ;
Kden + NGB[t] HdenNG3 + Q2

vdenNGB [t ] : = vdenNO3nax =

NC2 [t ] HdenNO2
* )
Kden + NO2[t] HdenNX2 + Q2

vdenNQ2 [t _] : = vdenNO2nmax *

N2O[t ] HdenN HdenN20
* * y
Kden + N2O[t] NOB[t] +HdenN HdenN20O+ Q2

vdenN2O[t _] : = vdenN2Omax *

Modellparameter

m Fixierte Modellparameter

fi xedParans : =
{0C-0.1,
C2 - 0.1,
BO - 0.1,
NH40 - 0. 5,
NGB0 - 0. 5,
NO20 - 0. 0,
N2C0 - 0.0}
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m Stochastische Modellparameter

stochasti cParanDi sts : =
{Fden -» Uni fornDi stribution[{0.01, 0.8}],
Fanmo -» Uni fornDi stribution[{0.01, 0.6}],
Fnir - UnifornDi stribution[{0.01, 0.6}],

vdenNBmax - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}],
vdenNO2max - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}1],
vdenN2Omax - Uni fornDi stri bution[{0. 0010, 1}1],

pdenNmax - Uni f ornDi stri buti on[{0.0001, 1}],
pden@mex - Uni fornDi stribution[{0.0001, 1}1,

vni t NHAmax - Uni fornDi stri buti on[{0. 0001, 1}],
vni t NO2rmex - Uni fornDi stribution[{0.0001, 1}1,

pni t AMOmax - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}1,
pni t Nl Rmax - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}],

Kc - UnifornDistribution[{0.001, 0.017}],
Ko -» Uni fornDi stribution[{0.06 %10"-6, 0.035%10"-2}1,
Konit -» Uni fornDi stribution[
{0.032%10"-2-0.032%10"-2%0.75, 0.032%10"-2+0.032%10"-2%0.75}1,
Kden -» Uni fornDi stribution[{0.02%10"-3, 0.03}],
Knnit -» UnifornDistribution[{0.2%10"-4, 0.02}],
Knden » UnifornDistribution[{0.2%10"-4, 0.02}],
Knit - Uni fornmDi stribution[{0.0129-0.0129 x0.75, 0.0129+0.0129 %0. 75}],

HdenBO - Uni f or nDi stri buti on[{0. 002 -0.002 %0. 75, 0.002 +0.002 %0. 75}1,
HdenNQG3 -

Uni f ormDi stri bution[{0.001-0.001%0.75, 0.001+0.001%0.75}],
HdenNQ2 - Uni fornDi stri bution[{0.001-0.001=%0.75, 0.001+0.001=%0.75}],
HdenN2O - Uni for nDi stri buti on[{0. 001 -0. 001 %0.75, 0.001 +0.001 %0. 75}7,
HdenN - Uni fornDi stri bution[

{3.58%10"-3-3.58%10"-3%x0.75, 3.58%10"-3+3.58%x10"-3%0.75}],

nmdenNOB - Uni fornDi stri bution[{0.0018, 0.18}],
ndenNQ2 - Uni fornDi stribution[{0.0007, 0.07}],
ndenN20O - Uni fornDi stri bution[{0.0016, 0.16}],
mi t NH4 -» Uni fornDi stribution[{0.0002, 0.2}],
mi t NO2 - Uni fornDi stri bution[{0.0002, 0.2}],

dnit -» UnifornDistribution[{0.625%10"-3, 0.042}]1,
dden -» Uni fornDi stribution[{0.625%10"-3, 0.042}1};
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Beobachtungsdaten

= Simulationszeitraum (Zeitsymbol, Min, Max)

nmodel Ti nreRange = {t, 0, 1500};

m Beobachtungszeitpunkte

(» Beobachtungszeitpunkte in Stundenx)
Def aul t GbsTi nes = Range [0, 1500, 1071;

(» Beobacht ungszeitpunkte fir jede ZustandgroBRe =)
nodel Var CbsTi mes = {

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t ObsTi nes,

Def aul t ObsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t CbsTi nes};

Automatisch generierte Datenpackete

stochasti cParanli st = stochasticParanDi sts[[A |, 1]]
nodel GhsDat a =
CGener at eCbsPoi nt Dat a[nhodel Vari abl es, st ochasti cParanlLi st, nodel Var QbsTi nes, t ]
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Modelldefinition 2

In diesem Notebook werden alle model spezifischen Variablen, Parameter und Gleichungen fur den 2. Schritt der CTV-
Analyse definiert.

Modellvariablen und Gleichungen

m ZustandsgrofRen

nmodel Vari abl es = {Bden, Bano, Bnir, NH4, NO3, NO2, N20};

m Differentialgleichungen

nmodel Equati ons = {
Bden' [t] == (pden[t] -dden) =Bden[t],
Bano' [t] == (uNni t AMO[t ] -dnit) *Banp[t],
Bnir' [t] = (UNitNO3[t] -dnit) *Bnir[t],
NHA' [t] == -vni tNHA[t ] *Banp[t] -mit NH4 « Enh4nit [t ] = Bano [t ],
NOGB' [t] ==
vnitNO2[t] *Bnir [t] -vdenNG3[t ] = Bden[t] - ndenNO3 x Eno3den[t ] » Bden[t ],
NO2' [t ] == (vdenNO3 [t ] -vdenNO2 [t ]) »Bden[t] +
vnitNHA[t ] »Banmo[t] -vnitNO2[t] *Bnir [t] -
ndenNQ2 x Eno2den [t ] * Bden[t ] -mmi t NO2 *x Eno2nit [t ] *Bnir [t ],
N2O' [t ] == (vdenNQ2 [t ] -vdenN2O[t ]) = Bden[t ] - ndenN2Ox En2oden [t ] » Bden[t ],

(* Angangsbedi ngungen x)
Bden[0] == BO % Fden,

Banmp [0] == BO » Fano,

Bnir [0] == BO % Fnir,

NH4 [0] == NH4O0,

NOB [0] == NGO,

NC2 [0] = NO20,

N20[0] == N2Q0

}
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m Zeitabhangige Gleichungen

Eno3den[t _]:=NO3[t]/ (Knden +NOG3[t] +NO2[t] +N2O[t ]);
Eno2den[t _]1:=NQ2[t]/ (Knden +NO3[t] +NR2[t] +N2O[t]);
En2oden[t _1:=N2O[t] / (Knden + NO3[t] + N2 [t] + N2O[t ]);
Enhdnit [t _]:=NH4[t]/ (Knnit + NH4[t]);
Eno2nit [t _1:=NR2[t]/ (Knnit + NO2[t]);

(607 NHA [t ] 0% NH4 [t ]
* * * )
Kc+CO2 NH4[t]+Knit Konit +QO2 NH4[t] +Knnit

pni t AMO[t ] : = pni t AMOTBX *

NH4 [t ] 07
* ;
NH4[t] +Knit Konit + Q2

vni tNHA[t 1 :=vni t NHAnax

co2 NCQ2 [t ] (07 NC2 [t ]
* * * ;
Kc+C2 NXR[t]+Knit Konit+O2 NR[t]+Knnit

pni t NGB [t _] : = uni t Nl Rmax *

NO2 [t ] 02
* ;
NR2[t]+Knit Konit +Q2

vni tNO2[t 1 :=vni t NO2max =

pdenft _1: =
NOB[t] +NC2[t ] +N2OJ[t ] HdenBO
pdenQ2max = + pdenNmax * * *
2 + Ko Kden + NOGB[t ] + NO2[t ] + N2O[t] 2 + HdenBO
NOB [t ] +NO2[t] +N2OJ[t ] oC

* ;
Knden + NOB[t ] + NO2[t ] + N2O[t] Kc +0OC

NGB [t ] HdenNGC3
* ;
Kden + NGB[t] HdenNG3 + Q2

vdenNGB [t ] : = vdenNO3nax =

NC2 [t ] HdenNO2
* )
Kden + NO2[t] HdenNX2 + Q2

vdenNQ2 [t _] : = vdenNO2nmax *

N2O[t ] HdenN HdenN20
* * y
Kden + N2O[t] NOB[t] +HdenN HdenN20O+ Q2

vdenN2O[t _] : = vdenN2Omax *
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Modellparameter

m Fixierte Modellparameter

fi xedParans : =

{Fden -» 0. 6,
vdenNO3max - 0. 01,
vdenNQ2max - 0. 005,
vdenN2Omax - 0. 01,
vni t NHdmax - 0. 015,
vni t NO2max - 0. 03,
Kc -» 0. 0039,
Ko - 0. 02,
Konit - 0. 032,
Kden - 0. 02,
Knnit - 0. 01,
Knden - 0. 01,
Knit - 0.0129,
HdenBO - 0. 002,
HdenNG3 - 0. 001,
HdenNQ2 - 0. 001,
HdenN2O - 0. 001,
HdenN - 0. 00358,
mdenNO3 - 0. 0018,
nmdenNQ2 - 0. 0007,
nmdenN2O - 0. 0016,
mi t NO2 -» 0. 007,
OC- 0.1,
C2 - 0.1,
BO » 0. 1,
NH40 - 0. 5,
NGB0 - 0. 5,
NC20 - 0. 0,
N2C0 - 0.0

m Stochastische Modellparameter

stochasticParanDi sts : =
{Fano -» Uni fornDi stri bution[{0.01, 0.6}],
Fnir - UnifornDi stribution[{0.01, 0.6}],
pdenNmax - Uni f ornDi stri buti on[{0.0001, 1}],
pden@2max - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}1,
pni t AMOmax - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}1,
pni t Nl Rmax - Uni fornDi stri bution[{0.0001, 1}],
mi t N4 - Uni fornDi stri bution[{0. 0002, 0.2}],
dnit - Uni fornDi stribution[{0.625%10"-3, 0.042}],
dden -» Uni fornDi stribution[{0.625%10"-3, 0.042}]1};
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Beobachtungsdaten

= Simulationszeitraum (Zeitsymbol, Min, Max)

nmodel Ti nreRange = {t, 0, 1300};

m Beobachtungszeitpunkte

(» Beobachtungszeitpunkte in Stundenx)
Def aul t GbsTi mes = {10, 100, 300, 700, 1000, 1300};

(» Beobacht ungszeitpunkte fir jede ZustandgrtBRe =)
nodel Var CbsTi mes = {

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t ObsTi nes,

Def aul t ObsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t GbsTi nes,

Def aul t CbsTi nes};

Automatisch generierte Datenpackete

stochasti cParanli st = stochasticParanDi sts[[Al, 1]]
nmodel GhsDat a =
Gener at eCbsPoi nt Dat a[nmodel Vari abl es, stochasti cParanLi st, nodel Var QbsTi nes, t]
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CTV Analyse 1

Gibt digjenigen Parameter aus, die fur eine bestimmte Anzahl von Zeitpunkten einen bestimmten Wert der CTV - Analyse
Uberschreiten.

Es werden also Parameter ausgewahlt, die Uber einen gewissen zeitraum einen grof3eren Elnfluss auf die Varianz der
Zustandsgroéfen haben.

Settings

runs = 1000; (* Anzahl der Latin Hypercube Durchl aufe =x)

si gnLevel =0.1; (* Prozentzahl,

die die Parameter in der CTV-Anal yse fir nunilines Uberschreiten missen =)
numli mes = 10; (x Anzahl der mal e,

die die Paraneter signLevel Uberschreiten missen x)

nunmCbsTi mes = 101 ; (* Anzahl der Beobachtungsprunkte =)

nunttateVars = 7; (» Anzahl der ZustandsgrofRen =)

nuntt ockPar ans = 31; (» Anzahl der stochastischen Paraneter =x)

CTV-Analyse

m Aerob

nodel Resul t sAer ob = LHCsi nQut put [nodel Equations /. Q2 » . 2,
nodel Vari abl es, nodel Ti neRange, fi xedPar ans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsDat a, {}, defaul t H stogranBins, {}, Truel;

correl ati onTabl eAer ob = Par anSpear manCor r el ati ons [nodel Resul t sAerob];
ct vAer ob = ShowCTVTabl e[corr el ati onTabl eAer ob, nodel GbsDat aJ ;

For [zi =1, zi < nunfStateVars, zi ++,
For [pi =2, pi < nunttockParans +1,
pi ++, (%= pi max: nunber stochastic parameters +2 x)
(» 101: nunber of observation points =x)
I f [Lengt heSel ect [Drop[Transpose([ctvAerob[[1, 1]111([[pi1], 11I[[
1+ (zi -1) »nunosTi nmes ;; nunObsTi mes + (zi -1) *numObsTi nes]],
# > si gnLevel &] = nunfi nes,
Print ["state variable:" <>ToString [Transpose[ctvAerob[[1, 11]]1[I
1, 2+ (zi -1) »xnuntbsTinmes]]] <>"Paraneter:" <>
ToString[Transpose[ctvAerob[[1, 1]111[[pi, 11]1]1<>":" <>ToString[
Lengt heSel ect [Drop[Transpose[ctvAerob[[1, 1111[[pi11, 11[I
1+ (zi -1) *nunCbsTi nes ; ;
nunbsTi mes + (zi -1) »nunbsTi mes]], # > signLevel &]]111; 11

m Transient

nmodel Resul t sLow = LHCsi mQut put [nodel Equations /. Q2 -» . 05,
nodel Vari abl es, nodel Ti neRange, fi xedPar ans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsDat a, {}, defaul t H stogranBins, {}, Truel;
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correl ati onTabl eLow = Par anSpear manCor r el ati ons [nodel Resul t sLow];
ctvLow = ShowCTVTabl e[correl ati onTabl eLow, nodel CbsDat aJ ;

For [zi =1, zi < nunStateVars, zi ++,
For [pi =2, pi < nunBtockParans +1, pi ++,
I f [Lengthe

Sel ect [Drop[Transpose[ctvLow[[1, 1]111[[pi1], 11[[1+ (zi -1) * nunDbsTi mes

;; nunbsTi mes + (zi -1) »nunbsTines]], # > signLevel &] = nunli nes,
Print ["state variable:" <>ToString [Transpose[ctvLow[[1l, 1]1]]1[I[
1, 2+ (zi -1) »xnuntbsTinmes]]] <>"Paraneter:" <>
ToString[Transpose[ctvLow[[1, 111]1[[pi, 1111 <>":" <>ToString][
Lengt h@eSel ect [Drop[Transpose[ctvLow[[1, 11]11[[pi 11, 11[I
1+ (zi -1) *nunCbsTi mes ;; nuntCbsTi nes + (zi -1) *nunCbsTi nes]],

# > signLevel &1111; 11

= Anaerob

nodel Resul t sAnaer ob = LHCsi mQut put [nodel Equations /. Q2 -» 0,
nodel Vari abl es, nodel Ti mreRange, fi xedParans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsDat a, {}, defaul t H stogranBins, {}, Truel;

correl ati onTabl eAnaer ob = Par anSpear nanCor r el ati ons [nbdel Resul t sAnaer ob];
ct vAnaer ob = ShowCTVTabl e[correl ati onTabl eAnaer ob, nodel ChsDat a] ;

For [zi =1, zi < nunfStateVars, zi ++,
For [pi =2, pi < nunttockParanms +1, pi ++,
I f [Lengt heSel ect [
Drop[Transpose[ctvAnaerob[[1, 1111[[pi 1], 11[[1+ (zi -1) »nunmCbsTi nes
;; nunmbsTimes + (zi -1) »nunObsTi mes]], # > signLevel &] = nuni nes,
Print ["state variable:" <>ToString [Transpose[ctvAnaerob[[1, 11]1]1[[
1, 2+ (zi -1) »numObsTines]]] <>"Paraneter:" <>
ToString[Transpose[ctvAnaerob[[1, 111]1[[pi, 1111 <>":" <>ToString][
Lengt heSel ect [Drop[Transpose[ctvAnaerob[[1, 1111[[pi]1], 11[[
1+ (zi -1) »nunbsTi nmes ;; nunObsTi mes + (zi -1) *nunObsTi nes]],
#> signLevel &1111; 11
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CTV - Analyse 2 der relevanten Parameter in Balkendiagrammen fir flnf

Zeitschritte

Fur den Einfluss der relevanten Parameter werden Balkendiagramme Uber die Beobachtungspunkte erstellt.

Needs [" Pl ot Legends™ "]

Settings

runs = 1000; (* Anzahl der Latin Hypercube Durchl aufe =x)
axesl abel = {"Bgen", "Baw', "Bnr", "NH", "NG", "NG", "N,O'};
(* Nanmen der ZustandgroBRen =)
chartl abel =
{" FAND", " FNI R"y " IJHSEN'1 " Nggﬁcel, " IJW{(AND", "I-lrrﬂii(w R"x " mwitAND"v ! 5nit"- " 6den"};
(* Narmen der relevanten Paraneter =x)
anzParans = Lengt h[chartl abel J; (» Anzahl der rel evanten Paranmeter =x)
nunbsTi mes = Lengt h[Def aul t GbsTi mes];
(» Anzahl der Beobachtungszeitpunkte =)
nuntt at eVar s = Lengt h[axesl abel J; (» Anzahl der ZustandsgrdfRen =)
num= nunSt at evVar s * nunbsTi nes;

CTV-Analyse

m Aerob

nodel Resul t sAer ob = LHCsi mCut put [nodel Equations /. Q2 » 1,
nodel Vari abl es, nodel Ti neRange, fi xedPar ans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsData, {}, defaul tH stogranBi ns, {}, Truel];

correl ati onTabl eAer ob = Par anSpear manCor r el at i ons [nodel Resul t sAerob];

ct vAer ob = ShowCTVTabl e[corr el ati onTabl eAer ob, nodel CbsDat a] ;
pLi st Aerob = {};
For[j =1, ) £ num j +=nunCbsTi nes,
list ={};
For[i =j +1, i < j +nunDbsTi nes,
AppendTo[list, Drop[ctvAerob[[1, 1, i]1]1, 111; i ++1;
AppendTo [pLi st Aer ob, Bar Chart [Transpose[list][[1;; anzParans]],
Gri dLi nes -» {None, None}, Pl ot Label - Styl e["aerob", 327,
Pl ot Range » {Autonatic, {0, 1}}, Bar Spaci ng » None,
BaseStyl e » {Font Si ze - 40, FontFanmily - "Arial"}, ChartStyle -» "G ayTones"
Chart Label s - {Pl aced[chart| abel, Axis, Rotate[#, Pi /2] &], None},
| mmgePaddi ng - {{50, 10}, {130, 10}}, I nmageSi ze » 100017; 1;
pLi st Aerob[[#]] &/@Range[6];
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m Transient

nodel Resul t sLow = LHCsi mQut put [model Equations /. Q2 » . 15,
nodel Vari abl es, nodel Ti neRange, fi xedPar ans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsData, {}, defaul tH stogranBi ns, {}, Truel];

correl ati onTabl eLow = Par anSpear manCor r el ati ons [nodel Resul t sLow];

ct vLow = ShowCTVTabl e[correl ati onTabl eLow, nodel CbsDat a] ;
pLi stLow= {};
For[j =1, ) < num j +=nunCbsTi nes,
list ={};
For[i =j +1, i < j +nunDbsTi nes,
AppendTo[list, Drop[ctvLow[[1l, 1, i1], 111; i ++];
AppendTo [pLi st Low,
Bar Chart [Transpose[list][[1;; anzParans]], &i dLi nes -» {None, None},
Pl ot Label -» Style["wenig O2", 32], Pl ot Range - {Automatic, {0, 1}},
AxesLabel - {"", axesl abel [[(j +nunObsTi nes -1) /nunCbsTi nes1]},
BaseStyl e - {Font Si ze - 40, FontFanmily - "Arial"}, ChartStyle » "G ayTones",
Chart Label s - {Pl aced[chart] abel, Axis, Rotate[#, Pi /2] &], None},
| magePaddi ng -» {{50, 10}, {130, 60}}, I mageSi ze » 100011; 1]
pLi st Low[ [#]] &/@Range [6];

= Anaerob

nmodel Resul t sAnaer ob = LHCsi nut put [nodel Equati ons /. Q2 » 0,
nodel Vari abl es, nodel Ti neRange, fi xedPar ans, stochasti cParanDi sts,
runs, 10, nodel CbsData, {}, defaul tH stogranBi ns, {}, Truel];

correl ati onTabl eAnaer ob = Par anSpear manCorr el ati ons [nodel Resul t sAnaer ob];

ct vAnaer ob = ShowCTVTabl e [correl ati onTabl eAnaer ob, nodel CbsDat a] ;
pLi st Anaer ob = {};
For[j =1, ) < num j +=nunCbsTi nes,
list ={};
For[i =j +1, i < j +nunDbsTi nes,
AppendTo[list, Drop[ctvAnaerob[[1, 1, i1], 111; i ++];
AppendTo [pLi st Anaer ob,
Bar Chart [Transpose[list][[1;; anzParans]], &Gi dLi nes -» {None, None},
Pl ot Label - Styl e["anaerob", 32], Pl ot Range » {Autonatic, {0, 1}},
AxesLabel - {"", axeslabel [[(j +nunObsTi nes -1) /nunCbsTi nes1]},
BaseStyl e » {Font Si ze - 40, FontFanmily - "Arial"}, ChartStyle » "G ayTones",
Chart Label s - {Pl aced[chart] abel, Axis, Rotate[#, Pi /2] &], None},
| magePaddi ng -» {{50, 10}, {130, 10}}, I nageSi ze » 100011; 1]
pLi st Anaerob[[#]] &/@Range [6];
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Legende

| egend = G aphi cs[Legend[
{{G aphi cs[{Col orData[" G ayTones", 0], EdgeFor m[Bl ack], Rectangl e[{0, 1}1}1,
Style["t=10", 38, FontFamly - "Arial"]},
{Graphi cs[{Col or Data[" G ayTones", 1/4], EdgeFor m[Bl ack],
Rectangl e[{0O, 1}13}]1, Style["t=100", 38, FontFam |y - "Arial"]},
{G aphi cs[{Col orData[" G ayTones", 2 /4], EdgeFor m[Bl ack],
Rectangl e[{0, 1}1}], Style["t=200", 38, FontFam|ly - "Arial"]},
{Graphi cs[{Col or Dat a[" GrayTones", 3 /4], EdgeFor m[Bl ack],
Rectangl e[{0O, 1}13}1, Style["t=500", 38, FontFam |y - "Arial"]},
{G aphi cs[{Col orData[" G ayTones", 1], EdgeFor m[Bl ack], Rectangl e[{0O, 1}1}],
Style["t=900", 38, FontFam |y - "Arial"]}
}, LegendShadow - None, LegendSpaci ng -» .1, LegendSi ze - 1,
LegendBor der Space -» 0.5, LegendText Space - 1,
LegendBor der - None], | mageSi ze - res /2. 8]

Balkendiagramme

m Mikrobielle Biomasse

Gid[{
{Style[" (a)", 40, FontFam |y - "Arial"], Style[" (b)", 40, FontFam |y - "Arial"],
Style[" (c)", 40, FontFamly -»"Arial "]},
{pListAerob[[1]], pListAerob[[2]], pListAerob[[3]], | egend},
{Style[" (d)", 40, FontFanmly -»"Arial"], Style[" (e)", 40,
FontFamily -»"Arial"], Style[" (f)", 40, FontFam |y - "Arial "1},
{pLi stLow[[1]], pListLow[[2]], pListLow[[3]]},
{Style[" (g)", 40, FontFam|ly -»"Arial"], Style[" (h)", 40,
FontFamly - "Arial"], Style[" (i)", 40, FontFam|ly - "Arial "1},
{pLi st Anaerob[[1]], pListAnaerob[[2]], pListAnaerob[[3]]}}, Spacings -» 27;

= NH, und NO,

Gid[{
{Style[" (a)", 40, FontFam |y - "Arial "],
Style[" (b)", 40, FontFam |y -»"Arial "1},
{pLi st Aerob[[4]1], pListAerob[[6]], | egend},
{Style[" (c)", 40, FontFam |y » " Arial "],
Style[" (d)", 40, FontFamly -»"Arial "]},
{pLi st Low[[4]], pListLow[[6]]1},
{Style[" (e)", 40, FontFam |y -» " Arial "],
Style[" (f)", 40, FontFamly »"Arial "1},
{pLi st Anaerob[[4]], pListAnaerob[[6]]1}}, Spacings - 2];
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= NO; und N, O

Gid[{
{Style[" (a)", 40, FontFamly »"Arial"],
Style[" (b)", 40, FontFam |y -»"Arial "1},
{pLi st Aerob[[5]1], pListAerob[[7]], | egend},
{Style[" (c)", 40, FontFam |y - "Arial "],
Style[" (d)", 40, FontFam|ly -»"Arial "1},
{pLi stLow[[5]], pListLow[[7]]1},
{Style[" (e)", 40, FontFam |y - "Arial "],
Style[" (f)", 40, FontFamly -»"Arial "1},
{pLi st Anaerob[[5]], pListAnaerob[[7]]1}}, Spacings - 2];
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