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Zusammenfassung

Sticksto� ist ein wesentlicher Bestandteil chemischer Strukturen wie DNS, RNS und

Proteinen, die das Leben der Organismen auf der Erde ermöglichen. P�anzen nehmen

den benötigten Sticksto� aus dem Boden auf. Er wird in die Photosyntheseprodukte

eingebaut und fördert so das Wachstum. Der Gesamtsticksto�anteil im Boden ist stark

abhängig von Klima, Vegetation, Bodenart und Landnutzung des jeweiligen Standortes.

Die verschiedenen Sticksto�verbindungen (u.a. Ammonium, Nitrat, Nitrit, gasförmiger

Sticksto�, und organischer Sticksto�) sind durch biogeochemische Prozesse miteinan-

der verknüpft. Zusammen bilden diese Prozesse den Sticksto�kreislauf. In Grünlandbö-

den gehören mikrobielle Nitri�kation und Denitri�kation zu den häu�g vorkommenden

Prozessen. Die Aktivität der Mikroorganismen und damit die Geschwindigkeit und In-

tensität, mit der die Transformationsprozesse ablaufen, sind stark abhängig von den

vorliegenden Umweltbedingungen. Insbesondere der mikrobiell im Boden verfügbare

Sauersto� spielt hier eine bedeutende Rolle: Während er für die Nitri�kation notwendig

ist, wird die Denitri�kation durch ihn gehemmt. Die Denitri�zierer dagegen können,

müssen aber nicht Sauersto� verwenden. Dadurch entsteht eine gekoppelte, nicht linea-

re Abhängigkeit der Prozesse vom Sauersto�gehalt.

Der Sauersto�gehalt im Boden schwankt durch natürliche Faktoren, wie Niederschlagser-

eignisse, aber ändert sich auch mit der Landnutzung. Die Übergänge zwischen aeroben

und anaeroben Bedingungen sind dabei �ieÿend, 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 Biodiversitätsexploratorien entwickelte ich ein Simulationsmodell für eine

gekoppelte Nitri�kations-Denitri�kationsdynamik. Diese Dynamik ist abhängig vom

Sauersto�gehalt und den Abundanzen der Nitri�zierer und Denitri�zierer. Das Mo-

dell brachte dabei Erkenntnisse über den Ein�uss von Sauersto� auf die Nitri�kations-

Denitri�kationsdynamik, diente jedoch nicht der Abschätzung von tatsächlichen Stick-

sto�konzentrationen im Boden. Mittels eines rein aeroben und eines strikt anaeroben

Sauersto�szenarios wurde das Modell auf seine Gültigkeit überprüft. Aerobe Bedingun-

gen führten zu einer Nitri�kationsdynamik und anaerobe Bedingungen zu einer Deni-

tri�kationsdynamik. Ein transientes Szenario, welches unter Annahme eines niedrigen

Sauersto�gehaltes simuliert wurde, zeigte die Verknüpfung beider Prozesse. Eine Sen-
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sitivitätsanalyse diente der Eingrenzung auf die Modellparameter, welche den gröÿten

Ein�uss auf die Modelldynamik haben. Über einen Zeitraum von mehr als 1000 Stunden

zeigte sich dabei, dass besonders die Wachstums- und Sterberaten der Nitri�zierer und

Denitri�zierer Ein�uss 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

Veränderungen der Umsatzgeschwindigkeiten der Teilprozesse die modellierte Dynamik

dem experimentellen Verlauf angenähert werden.

Durch die Biodiversitätsexploratorien standen mir Zeitreihen für den Bodenwasserge-

halt und die Bodentemperatur zur Verfügung. Aus der Reihe für den Bodenwassergehalt

konnte ich Sauersto�gehalte berechnen und so Simulationen mit variablem Sauersto�-

gehalt ausführen. Zusätzlich konnte ich den Ein�uss von Temperatur und Bodenwas-

sergehalt auf das mikrobielle Wachstum einbringen. Dabei zeigte sich, dass die Sau-

ersto�gehalte in den Böden im aeroben Bereich lagen, so dass vor allen Dingen eine

Nitri�kationsdynamik zu beobachten war. Der Ein�uss der Temperatur führte 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

Biodiversitätsexploratorien Dünge- und Beweidungsereignisse modellieren. Durch den

Eintrag von Ammonium und Nitrat durch Mineraldünger werden Transformationspro-

zesse angestoÿen und es kommt es zu starken Veränderungen in den Sticksto�konzentra-

tionen im Boden. Durch Beweidung erfolgt ein Ammoniumeintrag über den gesamten

Beweidungszeitraum. Diese externen Einträge erwiesen sich in der Modellierung als so

stark, dass sie alle anderen, eventuell vorher ablaufenden Sticksto�umwandlungsprozes-

se überdeckten.
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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 di�erent biogeochemical processes. Together they form the nitrogen cycle. The

commonly occurring processes include microbial nitri�cation and denitri�cation. 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 nitri�cation

depends on its availability, denitri�cation is inhibited by its presence. In contrast, deni-

tri�ers 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 �uid, 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

Biodiversity Exploratories, I developed a simulation model for the coupled nitri�cation-

denitri�cation dynamic. This dynamic depends on the oxygen content and the abun-

dances of nitri�ers and denitri�ers. The model provided knowledge on the in�uence of

oxygen on the nitri�cation-denitri�cation 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 nitri�cation dynamic,

and anaerobic conditions led to a denitri�cation 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 in�uence on the model dynamic. Over a simulation time of 1000 hours, the

growth and decay rates of nitri�ers and denitri�ers were most in�uential. Some model

parameters were optimized using experimental data. This proved di�cult because the

data set did not su�ce 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 in�uence 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 nitri�cation dynamic. The in�uence 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 Sticksto�kreislauf im Boden

Sticksto� ist ein wesentlicher Bestandteil chemischer Strukturen wie DNS, RNS und

Proteinen, die das Leben der Organismen auf der Erde ermöglichen [16]. P�anzen neh-

men den benötigten Sticksto� aus dem Boden auf. Er wird in die Photosynthesepro-

dukte eingebaut und fördert so das Wachstum. Der Gesamtsticksto�anteil im Boden

ist stark abhängig von Klima, Vegetation, Bodenart und Landnutzung des jeweiligen

Standortes. Der Groÿteil des Gesamtsticksto�s im Boden liegt im A-Horizont als orga-

nisch gebundener Sticksto� vor. P�anzen können lediglich die anorganischen Sticksto�-

verbindungen Ammonium (NH+
4 ) und Nitrat (NO

−
3 ) aufnehmen, die nur einen kleinen

Teil des gesamten Sticksto�s bilden. Um das P�anzenwachstum zu unterstützen, wer-

den die meisten Böden in der Landwirtschaft gedüngt.

Dünger werden in organische, organo-mineralische und mineralische Dünger unterteilt.

Organische Dünger sind Mist, Gülle und Jauche; mineralische Dünger bestehen aus

einzelnen oder mehreren Nährsto�en (Sticksto�, Phosphor und Kalium). Mineralische

Sticksto�dünger sind häu�g aus Ammoniumnitrat, Ammoniumsulfat, Kaliumnitrat und

Kalkammonsalpeter hergestellt. Auch organische Dünger enthalten hohe Konzentratio-

nen an Sticksto�, Phosphor und Kalium.

Die Intensität der Landnutzung von Grünlandböden beein�usst die Menge des im Boden

p�anzenverfügbaren Sticksto�s. Durch Düngung, regelmäÿige Mahd und Viehbesatz än-

dert sich neben Ammonium- und Nitratkonzentrationen auch die Bodenstruktur. Durch

Mahd wird Sticksto� entzogen, durch Düngung wird Sticksto� eingetragen und durch

Viehbesatz wird Sticksto� sowohl entzogen als auch eingetragen. Mahd und Düngung

erfolgen meist mit Hilfe schwerer landwirtschaftlicher Geräte, die den Boden verdichten.

Auch durch Viehtritt kann es lokal zu Verdichtungen kommen, die zu einer schlechteren

Sauersto�versorgung führen. So verändert sich die Zusammensetzung der mikrobiellen

Biomasse und es entsteht eine veränderte Dynamik in den Transformationsprozessen

der Sticksto�verbindungen.
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Abbildung 1.1.: Der Sticksto�kreislauf im Boden mit Nitri�kation, Denitri�kation, Mi-
neralisierung, Immobilisierung, Sticksto��xierung, anaerober Ammo-
niakoxidation und dissimilativer Nitrat-/Nitritreduktion (modi�ziert
nach der Doktorarbeit von A. Focks [15]).
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Die biogeochemischen Prozesse, welche die verschiedenen Sticksto�verbindungen in-

einander umwandeln, sind eng miteinander verknüpft und bilden zusammen den Stick-

sto�kreislauf (Abb. 1.1). Vier von Bodenmikroorganismen ausgeführte Prozesse, Stick-

sto��xierung und -mineralisierung sowie Nitri�kation und Denitri�kation, �nden typi-

scherweise in Grünlandböden statt. Diese Prozesse sind stark abhängig von den vorlie-

genden Umweltbedingungen Temperatur, Feuchte und dem Gehalt anderer Ressourcen

wie Sauersto� und Kohlensto� [60]. Insbesondere die Verfügbarkeit von Sauersto� ist

ein Faktor, der die Transformationsprozesse der Sticksto�verbindungen stark beein-

�usst. Mikrobiell verfügbar ist hierbei nur der im Bodenwasser gelöste Sauersto�. Die

beiden Transformationsprozesse Nitri�kation und Denitri�kation reagieren unterschied-

lich auf den Gehalt von Sauersto�: Nitri�kation und Nitri�zierer sind zwingend auf ihn

angewiesen, dagegen wird Denitri�kation durch Sauersto� gehemmt und die Denitri-

�zierer können, aber müssen ihn nicht verwenden. Dadurch entsteht eine gekoppelte,

nicht lineare Abhängigkeit der Prozesse vom Sauersto�gehalt 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 Sauersto�bedingungen im Boden vor. Die Sauer-

sto�gehalte variieren aufgrund unterschiedlicher Faktoren. Die beiden wichtigsten sind

dabei die Wetterbedingungen und die Landnutzung. Niederschlagsereignisse führen zu

höherem Wasser- und damit niedrigerem Sauersto�gehalt im Boden [26], da durch den

hohenWassergehalt die Bodenporen schlechter durchlüftet werden und die Di�usion von

gasförmigem Sauersto� in das Bodenwasser verlangsamt wird. Bodenfeuchte verdunstet

bei warmem und trockenem Wetter, was wiederum zu einem höherem Sauersto�gehalt

im Boden infolge der besseren Durchlüftung führt. Trocknet der Boden stark aus, ist

die Wassermenge, in welcher der Sauersto� gelöst ist, so gering, dass wieder eine Sauer-

sto�imitierung entsteht. Landnutzung kann verschiedene Auswirkungen auf den Sau-

ersto�gehalt im Boden haben. Die Nutzung von schwerem landwirtschaftlichen Gerät

oder das Gewicht von weidendem Vieh kann zu Bodenverdichtungen führen. Die Ver-

dichtung hindert das Wasser am Versickern, was dazu führt, dass wesentlich schneller

wassergesättigte und dadurch anaerobe Bedingungen im Boden auftreten. Eine weite-

re Konsequenz von Verdichtung ist ein vermindertes Porenvolumen des Bodens, was

zu einer verringerten Sauersto�kapazität führt [29]. Zusätzlich erhöht die Aufbringung

von �üssigem Dünger den Wassergehalt und verringert damit den Sauersto�gehalt.

Dies wiederum führt zu verzögerter Nitri�kation und verstärkter Denitri�kation. Be-

wässerung erhöht die Wassermenge, die in den Boden gelangt. Dies kann, abhängig von

der Intensität, die Bodenstruktur verändern und die Auswaschung von Mineralien und

löslichem Material beschleunigen. Physikalische Bodeneigenschaften wie Permeabilität,

Porengröÿe und -stärke bestimmen die Bodenstruktur und haben groÿen Ein�uss auf
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die Belüftung des Bodens [47]. P�ügen und die daraus resultierende Belüftung des Bo-

dens für landwirtschaftliche Zwecke führen zu hohen Sauersto�gehalten im Oberboden

und so zu verstärkter Nitri�kation.

Durch Au�istung all dieser Faktoren wird o�ensichtlich, dass eine strikte Trennung von

aeroben und anaeroben Bedingungen nicht realistisch ist. Es ist notwendig, Nitri�kations-

und Denitri�kationsprozesse simultan unter sich ständig ändernden Sauersto�bedingun-

gen im Bodenwasser zu modellieren, anstatt nur konstante Werte für die Sauersto�ge-

halte zu verwenden. Durch die Biodiversitätsexploratorien ergab sich die Möglichkeit,

Zeitreihen für die genannten Umweltparameter an bestimmten Standorten zu erhalten

und für das hier entwickelte Modell zu verwenden. Dadurch wurde es mir ermöglicht, ein

realistisches Bild der Nitri�kations-Denitri�kationsdynamik im Freiland zu simulieren.
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1.2. Ziel der Arbeit

Das entwickelte Modell soll die Auswirkungen von Sauersto� auf die gekoppelte Nitri�-

kations-Denitri�kationsdynamik simulieren. Dafür war es nötig, ein neues Modell zu

entwickeln, da existierende Modelle entweder auf einzelne Prozesse beschränkt oder

groÿskalige Modelle sind, die den gesamten Sticksto�kreislauf, den Kohlensto�kreis-

lauf und viele äuÿere Faktoren beinhalten, für die es schwierig ist, verlässliche Daten

zu bekommen. Eine Reduktion der groÿskaligen Modelle durch Ausschalten der nicht

relevanten Prozesse gestaltet sich schwierig, da die einzelnen Prozesse miteinander ver-

knüpft sind. Auÿerdem können äuÿere Faktoren nicht einfach ausgeschaltet werden.

Eine Veränderung an einem bestehenden Modell in diesem Umfang wäre aufwändiger

als die Entwicklung eines neuen Modells.

Das Modell soll dem wissenschaftlichen Erkenntnisgewinn dienen und ist das Modell

kein Instrument für das Landnutzungsmanagement, da es keine Aussagen darüber tref-

fen kann, wie hoch die tatsächlichen Sticksto�gehalte im Boden sind, wie viel Sticksto�

ausgast und wie viel versickert. Die Aufnahme von Sticksto� in P�anzen ist nicht im

Modell enthalten. Das Modell kann also nicht dabei helfen, Aussagen darüber zu tref-

fen, wie viel Dünger ausgebracht werden muss, um einen gewissen Ertrag zu erhalten

oder um eine Überdüngung zu vermeiden. Das Modell untersucht vielmehr auf einer

kleinen räumlichen Skala, wie sich der Sauersto�gehalt des Porenwassers auf den ge-

koppelten Nitri�kations-Denitri�kationsprozess auswirkt. Die meisten äuÿeren Faktoren

werden dazu auÿer Acht gelassen. Im Verlauf der Arbeit werden lediglich Wassergehalt

und Temperatur ergänzt und auf ihren Ein�uss untersucht. Das Modell soll allgemeine

Aussagen über den Ein�uss von Sauersto� tre�en. Ohne bodenspezi�sche Parametrisie-

rung (Wassergehalt, Porenvolumen, Sauersto�gehalt im Porenwasser) können genauere

Aussagen nicht gemacht werden. Mit Hilfe des Modells kann jedoch der Bereich des

Sauersto�gehalts, in dem der Umschwung zwischen Nitri�kation und Denitri�kation

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 Übergangsbereich experimentell nicht einfach de�niert und eingestellt werden kann.

Mit Werten zu einem spezi�schen Boden (Porenvolumen, Temperatur, Luftdruck) ist es

auch möglich, dass Modell zu kalibrieren, um den Übergangsbereich quantitativ genauer

zu bestimmen. Da diese Werte nicht zur Verfügung standen, werden Simulationen mit

niedrigem Sauersto�gehalt (transiente Bedingungen), der in diesem Bereich des Um-

schwungs liegt, durchgeführt.

Ziel meiner Arbeit ist die Entwicklung eines Modells, das gekoppelte Nitri�kation und

Denitri�kation betrachtet und dabei explizit den Ein�uss von Sauersto� einbezieht.

Das Modell besteht aus einem System von Di�erentialgleichungen, die Nitri�kation
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und Denitri�kation in Relation zu der mikrobiellen Biomasse abhängig von den Sauer-

sto�bedingungen im Bodenwasser beschreiben. Simulationsergebnisse für einen festge-

legten Satz von Parameterwerten unter verschiedenen Sauersto�gehalten werden vorge-

stellt. Auÿerdem werden mittels einer Sensitivitätsanalyse die ein�ussreichsten Parame-

ter identi�ziert, um eine spätere Parametrisierung zu erleichtern. Durch die Verwendung

experimenteller Daten wird eine Parameteroptimierung durchgeführt. Mit der Anwen-

dung von Zeitreihen aus den Biodiversitätsexploratorien wird das Modell auf realistische

Bodensauersto�- und Bodenfeuchtebedingungen angewendet.
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2. Modelle und Experimente zum

Sticksto�kreislauf in Böden

2.1. Die Modellierung des Sticksto�kreislaufs

Durch die mathematische Modellierung der verschiedenen Prozesse des Sticksto�kreis-

laufs wird die Funktion der mikrobiellen funktionellen Gruppen für die spezi�schen

Umwandlungsschritte und ihr Zusammenspiel sichtbar. Dies ermöglicht ein besseres

Verständnis der komplexen Systemdynamik. Etablierte Modelle für Transformations-

prozesse der Sticksto�verbindungen im Boden unterscheiden sich bezüglich ihrer Kom-

plexität, mathematischen Form, der betrachteten Sticksto�verbindungen und mikrobi-

ellen Biomasse [3].

Experimente zum �ieÿenden Übergang zwischen Nitri�kation und Denitri�kation bei

abnehmendem Sauersto�gehalt [30] und Berichte über Denitri�kation bei niedrigem

Sauersto�gehalt [6] sowie experimentelle Hinweise auf simultane Nitri�kation und De-

nitri�kation [2] zeigen die Notwendigkeit, Nitri�kation und Denitri�kation nicht als ein-

zelne, sondern als verknüpfte Prozesse zu betrachten. Bisher existierende Modelle sind

jedoch häu�g auf einen Prozess und damit eine Sauersto�bedingung (aerob oder anae-

rob) beschränkt. Modelle, welche die Nitri�kation beschreiben, betrachten rein aerobe

Bedingungen und untersuchen nur Prozesse, die unter diesen Sauersto�bedingungen

ablaufen [19, 17, 51]. Auf der anderen Seite haben Denitri�kationsmodelle ihren Fokus

auf anaeroben Prozessen und deren Dynamik und vernachlässigen dabei alle Prozesse,

die Sauersto� benötigen [35, 8, 36].

Um Verständnis für die Interaktionen der verschiedenen Transformationsprozesse und

die Auswirkungen von Sauersto� besonders im Übergangsbereich zwischen rein aeroben

und rein anaeroben Bedingungen zu erlangen, wird ein umfassenderes Modell benötigt,

das gleichzeitige Nitri�kation und Denitri�kation in Abhängigkeit vom mikrobiell ver-

fügbaren Sauersto� betrachtet.

Nur wenige Untersuchungen erforschen jedoch bisher die gleichzeitige Nitri�kations-

und Denitri�kationsdynamik im Boden. Existierende Modelle wie das MiCNiT-Modell

[3] und Expert-N [56] beschreiben die Transformation von Sticksto�verbindungen unter
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veränderlichen Sauersto�bedingungen, benötigen für die Siumaltion jedoch eine groÿe

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

DasMiCNit- Modell [3] ist ein komplexes Modell zur Simulation mikrobieller Kohlen-

sto�- und Sticksto�umwandlung im Boden. Besonders die Modellierung der Emission

von N-Spurengasen ist eine mögliche Anwendung. Das Modell ist eingebettet in eine

Modellumgebung (MoBiLE), die Anfangsbedingungen und begleitende Ökosystempro-

zesse, so wie Sticksto�aufnahme durch P�anzen, Streuabbau, Bodenwasser und Boden-

temperatur durch etablierte Modellansätze zur Verfügung stellt. Das Modell berechnet

explizit Dekomposition, die Dynamik der mikrobiellen Biomasse, Denitri�kation, auto-

trophe und heterotrophe Nitri�kation und wendet dabei das Konzept der mikrobiellen

Aktivität und des Transports von Gasen und Lösungen zwischen anaeroben und aero-

ben Bodenfraktionen und durch das Bodenpro�l an. Der Kohlensto�kreislauf wird als

Kohlensto�umsetzung im Boden, angetrieben durch mikrobielles Wachstum und Me-

tabolismus, beschrieben. Die Dekomposition von P�anzenüberresten und Bodenhumus

erfolgt mittels extrazellulärer Enzymaktivität der mikrobiellen Biomasse. Im Boden-

sticksto�kreislauf sind Immobilisierung, Mineralisierung und Umsatz von anorganischen

und organischen Sticksto�formen verbunden mit dem Kohlensto�umsatz enthalten. Die

Denitri�kation wird als anaerobes mikrobielles Wachstum auf löslichem Kohlensto� mit

der Nutzung von oxidierten Sticksto�verbindungen als Elektronakzeptor, einschlieÿlich

der Simulation von Induktion und Repression der Denitri�kationsenzyme, beschrieben.

Autotrophe und heterotrophe Nitri�kation werden einschlieÿlich des Wachstums und

der Aktivität der zugehörigen mikrobiellen funktionellen Gruppen modelliert. Chemo-

denitri�kation ist der temperatur- und pH-abhängige chemische Zerfall von Nitrit zu

NO und Nitrat. Der Transfer und die Emission von gasförmigen Sticksto�verbindungen

werden durch die Nutzung eines Bodengaskonzentrationsgradienten aus den Subrou-

tinen für Denitri�kation und Nitri�kation und die Berechnung der eindimensionalen

Di�usion realisiert. Der dynamische Wechsel des anaeroben Bodenvolumenanteils, der

das Auftreten von Nitri�kation und/oder Denitri�kation in einer Bodenschicht steuert,

wird durch eine modi�zierte Version des anaeroben Ballons von Li et al. [38] simu-

liert. Der anaerobe (und aerobe) Volumenanteil wird aus dem bodenschichtspezi�schen

Sauersto�gehalt abgeleitet. Der Sauersto�gehalt hängt wiederum vom Sauersto�ver-

brauch während der mikrobiellen und P�anzenwurzelatmung und von der Nitri�kation

als einen sauersto�verbrauchenden Prozess ab. Auÿerdem wird Sauersto�di�usion be-

trachtet, welche basierend auf dem Porenvolumen und dem Wassergehalt in der Boden-

matrix berechnet wird.
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Expert-N [56] ist ein Modell für die Simulation von Wasser-, Sticksto�- und Koh-

lensto�dynamik im Boden-P�anzen-Atmosphärensystem. Es besteht aus verschiede-

nen Komponenten, die verschiedene Ansätze beschreiben: Bodenwasser�uss, Bodenwär-

metransport, Transformation von Bodenkohlensto�- und Bodensticksto�verbindungen,

Ernteprozesse und Bodenmanagement. Jede Einheit besteht aus verschiedenen Unter-

einheiten, die wiederum unterschiedliche Algorithmen zur Auswahl enthalten, um die

einzelnen Unterprozesse zu modellieren. Die Komplexität der Algorithmen reicht von

funktionellen Ansätzen (häu�g bei Managementmodellen benutzt) zu eher mechanis-

tischen Ansätzen, die in naturwissenschaftlichen Modellen genutzt werden. Die Mo-

dellstruktur erlaubt es dem Benutzer, die Untereinheiten auszutauschen, so dass der

Ein�uss der verschiedenen Modellierungsansätze auf die Simulationsergebnisse kompo-

nentenweise analysiert werden kann. Diese Flexibilität erlaubt es dem Benutzer auch,

ein komplettes Modell selber zu gestalten, das der Verfügbarkeit der Eingabedaten und

dem Ziel der Untersuchung entspricht. Welche Daten eingegeben werden müssen, hängt

vom ausgewählten Algorithmus ab. Umgekehrt bestimmen die eingegebenen Daten,

welcher Algorithmus ausgeführt werden kann. Gemessene Zeitreihen für Bodenwasser

und anorganische Sticksto�gehalte oder Erntedaten können in die Datenbank eingege-

ben und benutzt werden, um die Güte der Übereinstimmung der Simulationen zu be-

stimmen. Für die Kohlensto�/Sticksto�einheit des Modells kann zwischen den beiden

Ansätzen LEACHN und CERES gewählt werden. CERES ist ein simplistisches Modell,

bei dem der Sticksto�umsatz unabhängig vom Kohlensto�umsatz simuliert wird. Beim

Modell LEACHN wird die Sticksto�dynamik vom Kohlensto�umsatz angetrieben. Der

Ein�uss von Sauersto� wird indirekt entsprechend H.Johnsson et al. [27] durch den

Bodenwassergehalt simuliert. Dabei wird die Denitri�kationsrate unterhalb einer Gren-

ze unterdrückt. Der Boden ist nie mit Wasser gesättigt, so dass Nitri�kation immer

auftritt. Der Bodenwassergehalt hat auch Ein�uss auf die Nitri�kation, da es für die

Nitri�kation einen optimalen Bereich gibt, auÿerhalb dessen der Umsatz beschränkt

ist. Dies wird allerdings auf den Bodenwassergehalt selbst und nicht auf den Sauersto�

zurückgeführt. In beiden Modellen ist der organische Kohlensto� des Bodens in drei bis

sieben Pools unterschiedlicher Abbaubarkeit unterteilt. Die Mineralisation dieser Pools

wird durch eine Kinetik erster Ordnung mit hohen Ratenkonstanten für die aktiven und

niedrigen Ratenkonstanten für die ruhenden Kohlensto�pools beschrieben. Der Stick-

sto�umsatz ist durch eine Reihe von Annahmen bezüglich der mikrobiellen Kohlensto�-

nutzungse�zienz, der Humi�zierungsrate und dem Sticksto�bedarf der Population der

Mikroorganismen an den Kohlensto�umsatz gekoppelt. Dies resultiert in einer Nettomi-

neralisierung oder einer Nettoimmobilisierung des Sticksto�s. Für die unterschiedlichen

Transformationen gibt es Untereinheiten für Mineralisierung, Nitri�kation, Denitri�ka-

tion und Harnsto�hydrolyse. Die mikrobielle Biomasse wird nicht modelliert und der
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direkte Ein�uss des Sauersto�s getrennt vom Bodenwassergehalt nicht untersucht. Das

Modell wird genutzt, um den Sticksto�umsatz in unterschiedlich geführten Kulturböden

und die Emission von Disticksto�monoxid aus verschiedenen Böden unterschiedlicher

Landnutzung zu untersuchen.

Ecosys [19, 22, 43] ist ein Ökosystemmodell. Das Bodenmodell basiert auf sechs orga-

nischen Zuständen zwischen den sich Kohlensto� (C), Sticksto� (N) und Phosphor (P)

bewegen können: Festes organisches Material, lösliches organisches Material, sorbiertes

organisches Material, Azetat, mikrobielle Gemeinschaften und mikrobielle Reststo�e.

Jeder Zustand ist in zwei bis vier hierarchische Level biologischer Organisation aufge-

teilt:

� Organischer Material-Mikrobenkomplex de�niert durch das Substrat (tierischer

Dünger, P�anzenreste, partikuläres organisches Material oder Humus).

� Der mikrobielle funktionelle Typ innerhalb jedes Komplexes (obligat aerobe Bak-

terien, fakultativ anaerobe Denitri�zierer, Pilze, anaerobe Fermentierer und H2-

produzierende Azetogene, acetotrophe Methanogene, hydrogenotrophe Methano-

gene und Methanotrophen, NH+
4 - und NO−2 -oxidierer und nicht-symbiotische

Diazotrophen).

� Strukturelle oder kinetische Komponenten innerhalb jedes Substrats oder funk-

tionellen Typs (z.B. P�anzenrest → Protein, lösliche Kohlenhydrate, Zellulose,

Lignin; mikrobieller funktioneller Typ → labil, stabil, lagerfähig).

� Elementare Fraktion innerhalb jeder strukturellen oder kinetischen Komponente

(C, N, P).

Das Modell kann in einer, zwei oder drei Raumdimensionen genutzt werden, durch die

Repräsentation aller Zustands- und Ratenvariablen in ihren West nach Ost, Nord nach

Süd und vertikalen Positionen in einer komplexen Landschaft. Die biologischen Schlüs-

selprozesse (Mineralisierung, Immobilisierung, Nitri�kation, Denitri�kation, Wurzel- und

Mykorrhizaaufnahme), welche die N2O-Produktion kontrollieren, werden mit den phy-

sikalischen Schlüsselprozessen (Konvektion, Di�usion, Volatilisierung, Lösung), die den

Transport von gasförmigen Reaktanten bestimmen, und Produkten dieser biologischen

Prozesse gekoppelt. Die Simulation von Nitri�kation und Denitri�kation ist sensitiv

abhängig von der luftgefüllten Bodenporosität, welche wiederum vom wassergefüllten

Porenraum abhängt. Ecosys modelliert weiterhin den ober�ächlichen Energieaustausch,

unterirdischen Wärmetransport, vertikale und laterale Bewegung von Wasser und Lö-

sungen und die Auswirkungen von Bodentemperatur auf mikrobielle Aktivität und
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Gasaustausch. Die benötigten Eingabeparameter erfordern Informationen zu Stand-

ort, Topographie, Boden, Wetter, Boden- und P�anzenmanagement. Das Modell hat

aufgrund seiner Komplexität ein weites Feld an Einsatzmöglichkeiten, wie zum Bei-

spiel die Modellierung topographischer E�ekte borealer Schwarz�chtenwälder auf die

Ökosystemproduktivität [22], die Ökosystemproduktivität von borealen Espenwäldern

unter dem Ein�uss von Trockenheit und Klimawandel [23] oder die Simulation zeitli-

cher Variabilität von Disticksto�monoxidemissionen aus gedüngten, landwirtschaftlich

genutzten Böden [43].

DNDC [37] ist ein von Niederschlagsereignissen gesteuertes, prozessorientiertes Simu-

lationsmodell für die Emission von N2O, Kohlensto�dioxid und N2 aus landwirtschaft-

lichen Böden. Es enthält drei Submodelle für die thermale Hydraulik, Dekompositi-

on und Denitri�kation. Einfache Klimadaten führen zur Produktion von dynamischer

Bodentemperatur und Bodenfeuchtepro�len und Verschiebungen von aerob-anaeroben

Bedingungen. Zusätzliche Eingabeparameter bestimmen die Bodentextur, biochemische

Prozesse und landwirtschaftliche Methoden. Zwischen den Niederschlagsereignissen do-

minieren Dekomposition von organischem Material und andere Oxidationsprozesse (ein-

schlieÿlich Nitri�kation), wodurch sich die Gehalte von organischem Gesamtkohlensto�,

löslichem Kohlensto� und Nitrat fortwährend ändern. Während eines Niederschlagser-

eignisses werden durch Denitri�kation N2O und N2 produziert. Für das Denitri�kati-

onsmodell wird das Modell von Le�elaar und Wessel [36] verwendet. Das Dekompositi-

onsmodell ist nach Molina et al. [45] modelliert. Unter aeroben Bedingungen �nden De-

komposition und andere Oxidationsprozesse, einschlieÿlich Nitri�kation, statt. Mit der

Dekomposition von Reststo�en, mikrobieller Biomasse und teilweise durch Humi�kation

und Adsorption stabilisiertem Material �ndet auch die Assimilation von anorganischem

Kohlensto� und Sticksto� in die mikrobielle Biomasse statt. Das Dekompositionsmodell

beinhaltet drei aktive Kohlensto�pools für die Dekompositionsabfolge. Während eines

Niederschlagsereignisses stoppt die Dekomposition. Die Dekomposition erfolgt schich-

tenweise und gleichzeitig in allen drei Pools. Für das eindimensionale Bodenwärme- und

Bodenfeuchte�ussmodell wird der Boden in horizontale Schichten unterteilt, in denen

gleichförmige Temperatur- und Feuchtebedingungen herrschen. Für jeden Zeitschritt

werden die Wärme- und Wasser�üsse zwischen den Schichten bestimmt. Für den Wech-

sel zwischen Nitri�kation und Denitri�kation wird eine Grenze von 40% Bodenfeuchte

festgelegt, oberhalb der Denitri�kation statt�ndet. Gleichzeitige Nitri�kation und Deni-

tri�kation 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 vonN2O

und NO aus Waldböden vorherzusagen. Dazu wurden drei existierenden Modellen wei-

tere Eigenschaften hinzugefügt. Mittels zweier Komponenten werden (1) die Auswirkun-

gen von ökologischen Ein�ussfaktoren (z.B. Klima, Boden, Vegetation und anthropoge-

ne Aktivität) auf die Bodenparameter (z.B. Temperatur, Feuchte, pH, Redoxpotential

und Substratkonzentrationen (NH+
4 , NO

−
3 , DOC)) und (2) die Auswirkungen der Bo-

denparameter auf die biochemischen oder geochemischen Reaktionen, welche NO- und

N2O-Produktion und Verbrauch bestimmen, simuliert. Die erste Komponente enthält

drei Submodelle für die Modellierung des Bodenklimas, des Waldwachstums und die

Umwandlung von organischem Bodenmaterial. Die zweite Komponente enthält zwei

Submodelle für Nitri�kation (N) und Denitri�kation (DNDC). Für die Simulation von

veränderlichen Sauersto�bedingungen wird das Konzept des anaeroben Ballons verwen-

det. Es gliedert den Boden in aerobe und anaerobe Anteile, so dass Nitri�kation und

Denitri�kation gleichzeitig möglich sind. Die Gröÿe des Ballons wird durch den simu-

lierten Partialdruck des Sauersto�s bestimmt, der auf Grundlage der Sauersto�di�usion

und der Verbrauchsraten im Boden berechnet wird. PnET ist ein Waldphysiologiemo-

dell für die Vorhersage von Waldphotosynthese, Atmung, Produktion und Allokation

von organischem Kohlensto� und Laubproduktion. DNDC ist ein biogeochemisches Mo-

dell für den Boden, um Dekomposition und Denitri�kation im Boden vorherzusagen.

Das Nitri�kationsmodell bestimmt die Wachstums- und Sterberaten der Nitri�zierer,

die Nitri�kationsrate und die nitri�kationsinduzierte NO- und N2O-Produktion. In der

ersten Komponente wird der Ein�uss der ökologischen Ein�ussfaktoren auf die Boden-

umweltfaktoren durch die drei verknüpfte Untermodelle quanti�ziert. Das Bodenklima-

modell berechnet Bodentemperatur, -feuchte und Redoxpotentialpro�le basierend auf

täglichen Klimadaten, physikalischen Bodeneigenschaften, Bodenwasserstatus, thermal-

hydraulischem Ein�uss von P�anzen und Bodenatmung. Das Waldwachstumsmodell si-

muliert Waldwachstum durch solare Einstrahlung, Temperatur, Wasserstress und Stick-

sto�stress und gibt Laubproduktion, Wasser- und Sticksto�bedarf und Wurzelatmung

an das Bodenklima- oder Dekompositionsmodell weiter. Das Dekompositionsmodell si-

muliert die Substratkonzentrationen (z.B. DOC, NH+
4 und NO−3 ) aufbauend auf Klima,

Bodeneigenschaften und Managementmaÿnahmen. In der zweiten Komponente wird der

Ein�uss der Bodenparameter auf Nitri�kation und Denitri�kation bestimmt.

Diese Modelle haben den Vorteil, komplexe Zusammenhänge, wie verschiedene Trans-

formationsprozesse der Sticksto�verbindungen, unterschiedliche Kohlensto�fraktionen,

Kopplung von Kohlensto�- und Sticksto�kreislauf und den Ein�uss von Umwelt- und

Umgebungsfaktoren darstellen zu können. Dadurch können sie die Dynamik der Sub-

stratkonzentrationen realitätsnah simulieren. Allerdings ist dazu auch eine groÿe Anzahl
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von Eingabeparametern notwendig, die selten im benötigten Umfang und in ausreichen-

der Qualität zur Verfügung stehen. Diese Modelle weisen durch die vielen betrachteten

Prozesse und Ein�ussfaktoren einen hohen Komplexitätsgrad auf, so dass es nicht mög-

lich ist, einzelne Prozesse und Faktoren herauszugreifen und ihr Zusammenwirken zu

betrachten. Um den Ein�uss von Sauersto� auf die Nitri�kations- und Denitri�kati-

onsdynamik erklären zu können, 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 übrigen Ein�ussfaktoren ausblendet. Ein solches Modell wird

in meiner Arbeit entwickelt und angewendet.

Die Parametrisierung eines Simulationsmodells ist häu�g kritisch, da realistische Para-

meterwerte nur selten der Literatur entnommen werden können. Sie müssen daher in

Experimenten bestimmt werden, die oftmals zeit- und arbeitsaufwändig sind. Auÿerdem

sind die meisten Parameterwerte abhängig von den Umweltbedingungen, so dass gefun-

dene Literaturwerte selten für die Parametrisierung eines Modells verwendbar sind. In

diesem Zusammenhang sind Sensitivitätsanalysen ein Mittel, um die Anzahl der benö-

tigten Parameterwerte beschränken zu können, indem diejenigen Parameter bestimmt

werden, welche den gröÿten Ein�uss auf die Modelldynamik besitzen. Die Ergebnisse

einer Sensitivitätsanalyse müssen für jedes Modell einzeln ausgeführt werden und sind

selten übertragbar. Daher führe ich für das in meiner Arbeit entwickelte Nitri�kations-

Denitri�kationsmodell eine eigene Sensitivitätsanalyse durch.
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2.2. Ein�uss von Sauersto� und Wassergehalt auf

die Aktivität der Mikroorganismen und auf

Nitri�kation und Denitri�kation

Der Anteil des mikrobiell verfügbaren Sauersto�s im Boden bestimmt maÿgeblich den

Umfang, in dem die jeweiligen Transformationen der Sticksto�verbindungen statt�nden

[3]. Dieser Anteil ist jedoch für verschiedene Böden unterschiedlich und ändert sich mit

der Bodentiefe und über das Jahr (Abb. 2.1). Daher ist es von Interesse, ein Modell

zu betrachten, das variable Sauersto�bedingungen abbilden kann. Zwar benötigen die

Mikroorganismen nicht den in Abbildung 2.1 dargestellten Luftsauersto�, sondern den

im Bodenwasser gelösten Sauersto�, aber diese beiden Gröÿen hängen miteinander zu-

sammen. Die Erläuterung folgt weiter unten in diesem Unterkapitel.

Abbildung 2.1.: Sauersto�- und Kohlensto�dioxidgehalte in der Bodenluft in 30 und 90
cm Bodentiefe in einem sandigen Lehm (- - -) und einem schlu�gen
Ton (-) unter Apfelbäumen [5].

Der Ein�uss von Sauersto� auf die Aktivität der nitri�zierenden und denitri�zie-

renden Mikroorganismen und auf die Nitri�kations- und Denitri�kationsprozesse muss

dabei getrennt betrachten werden, weil er sich unterschiedlich auswirkt. Das Wachs-

tum der Mikroorganismen geht im Modell explizit nur in die Gleichungen für die ni-

tri�zierenden und denitri�zierenden Mikroorganismen ein, während die Transformation

der Sticksto�verbindungen getrennt davon durch Umsatzgeschwindigkeiten beschrieben

wird.

Die nitri�zierenden Mikroorganismen (Nitri�zierer) benötigen den im Bodenwasser ge-

lösten Sauersto� zwingend und sind daher strikt aerob. Ohne Sauersto� stellen sie ihr

Wachstum ein. Mit steigendem Sauersto�gehalt steigt auch ihre Aktivität an (Abb. 2.2).
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Abbildung 2.2.: Auswirkung von gelöstem Sauersto� auf die Aktivität der Nitri�zierer
und Denitri�zierer.

Die denitri�zierenden Mikroorganismen (Denitri�zierer) benötigend Sauersto� nicht

zwingend. Sie können auch unter anaeroben Bedingungen wachsen und sind daher fa-

kultativ anaerob. Ist der gelöste Sauersto� im Bodenwasser limitierend, können sie zu

alternativen Elektronenakzeptoren (Nitrat, Nitrit und Disticksto�monoxid) wechseln.

Allerdings ist ihre Wachstumsrate unter aeroben Bedingungen optimal und so wird das

Wachstum der Denitri�zierer unter anaeroben Bedingungen niemals so stark ausfallen

wie unter aeroben Bedingungen (Abb. 2.2). Ich gebe den relativen Sauersto�gehalt des

Bodens in Prozent, bezogen auf den maximal im Bodenwasser gelösten Sauersto�gehalt,

an. Die tatsächliche Menge variiert abhängig von Standort, Temperatur, im Wasser ge-

lösten Sto�en und Luftdruck. Im weiteren Verlauf der Arbeit beziehe ich mich mit

der Formulierung �Sauersto�gehalt� auf den im Bodenwasser gelösten, relativen Sau-

ersto�gehalt, der damit zugleich auch abhängig ist von der Menge des Bodenwassers.

Der Gehalt bezeichnet hier die reine Menge an gelöstem Sauersto�, bezogen auf einen

festgelegten Bodenausschnitt (in diesem Fall Gramm Boden Trockengewicht), der den

Mikroorganismen zur Verfügung steht.

Der Nitri�kationsprozess ist, wie auch die ausführenden Mikroorganismen, aerob. Damit

er statt�ndet, muss Sauersto� vorhanden sein. Das Ausmaÿ, in dem nitri�ziert wird,

steigt mit wachsendem Sauersto�gehalt an (Abb. 2.3) [57]. Im Gegensatz dazu unter-

scheidet sich der Denitri�kationsprozess von den ausführenden Denitri�zierern, was den

Sauersto�bedarf betri�t.

Das in der Zelle be�ndliche Enzym zur Denitri�kation wird durch Sauersto� gehemmt

[42]. Daher ist die Denitri�kation ein rein anaerober Prozess. Das Ausmaÿ, in dem de-

nitri�ziert wird, sinkt also mit steigendem Sauersto�gehalt (Abb. 2.3).
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Abbildung 2.3.: Nitri�kation und Denitri�kation in Abhängigkeit vom im Bodenwasser
gelösten Sauersto�.

Wie oben erwähnt, verwenden die Mikroorganismen den im Bodenwasser gelösten Sau-

ersto� und nicht den Bodenluftsauersto�. Neben dem Sauersto� selbst brauchen sie

auch Wasser, um die darin gelösten Substanzen aufnehmen zu können und nicht aus-

zutrocknen. Der Gehalt des im Bodenwasser gelösten Sauersto�s hängt von der Bo-

denfeuchte ab (Abb. 2.4). Der Sauersto�gehalt steigt zunächst linear mit der Menge

des Bodenwassers bis zu einem Punkt, an dem durch die fehlende Durchlüftung der zu

einem Groÿteil gefüllten Bodenporen die Nachlieferung von Sauersto� durch Di�usion

verlangsamt wird und schlieÿlich fast ganz zum Erliegen kommt, so dass kein Sauersto�

mehr im Wasser gelöst ist.

Abbildung 2.4.: Gelöster relativer Sauersto�gehalt im Bodenwassers bei steigender Bo-
denfeuchte (in Prozent des Volumetrischen Wassergehalts VWC).
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Bei einem wassergesättigten Boden ist das gesamte Porenvolumen mit Wasser ge-

füllt und es gibt keine Bodenluft mehr. Der im Wasser gelöste Sauersto� ist schnell

verbraucht und die Nachlieferung durch Di�usion vergleichsweise langsam, so dass in-

nerhalb kurzer Zeit anaerobe Bedingungen vorliegen und in Folge dessen anaerobe Pro-

zesse, in diesem Fall die Denitri�kation, ablaufen.

Be�ndet sich die Bodenfeuchte bei oder unterhalb der maximalen Wasserhaltekapazität,

sind nur Klein- und Mittelporen wassergefüllt, die Grobporen aber luftgefüllt. Durch

die Grobporen di�undiert schnell Sauersto� in das Bodenwasser. Die Bedingungen sind

optimal für aerobe mikrobielle Aktivität, wie die Nitri�kation.

Ist der Boden fast komplett ausgetrocknet und nahe beim Welkepunkt, sind lediglich

noch die Feinporen mit Wasser gefüllt. Die mikrobielle Aktivität ist eingeschränkt, da

nur wenige Mikroorganismen noch von genügend Wasser umgeben sind.

Bodenmikroorganismen siedeln aufgrund besserer Nährsto�verfügbarkeit und höherer

Sicherheit vor eventuellen Räubern bevorzugt in den Mittel- und Feinporen des Boden-

raums [53]. Mikrobielle Prozesse benötigen Wasser und das Wasser in den Bodenporen

bestimmt die Belüftung und behindert die Gasdi�usion [18]. Allgemein gilt, dass die

Denitri�kationrate ab einem Porenwassergehalt von 60% ansteigt [9]. Die Nitri�kati-

onsrate sinkt bei einem gewissen Gehalt, ab dem die Sauersto�verfügbarkeit durch das

Wasser verringert wird [18]. Die optimalen Verhältnisse für die Nitri�kation liegen bei

einem Porenwassergehalt zwischen 40 und 60% [9].

Der Wassergehalt im Boden hängt ab von der Wasserversorgung durch Regen und Be-

wässerung, von dem Verlust durch Versickerung, Evaporation von der Bodenober�äche,

der Aufnahme und Transpiration durch P�anzen und von der Kapazität des Bodes,

Wasser zu speichern. Diese Faktoren wiederum hängen von der Topographie, der Bo-

dentextur, dem Klima, dem P�anzenwachstum und der Nutzung des Standortes ab [18].

Der Wassergehalt kann innerhalb einer Fläche variieren und ist normalerweise auch in-

nerhalb des Bodenpro�ls unterschiedlich (Abb. 2.1).

Aus dem Zusammenhang zwischen Sauersto�gehalt und Bodenfeuchte aus Abbildung

2.4 ergibt sich für Nitri�kation und Denitri�kation eine Abhängigkeit von der Boden-

feuchte (Abb. 2.5). Implizit ist darin die Abhängigkeit vom darin gelösten Sauersto�

enthalten.

Der genaue Verlauf der Kurven aus Abbildung 2.5 ist abhängig von der Sensitivität

der Prozesse gegenüber der Sauersto�imitierung (Nitri�kation) bzw. dem Sauersto�

selbst (Denitri�kation) und dem genauen Zusammenhang zwischen gelöstem Sauersto�

und Wassergehalt eines spezi�schen Bodens. Dieser Zusammenhang ist abhängig von

der jeweiligen Bodenstruktur. Je nachdem wie die Aufteilung des Bodens in Grob-,

Mittel- und Feinporen ist, verläuft die Kurve anders. Bei einem Boden mit niedriger

maximaler Wasserhaltekapazität kann davon ausgegangen werden, dass im Vergleich zu
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Abbildung 2.5.: Abhängigkeit von Nitri�kation und Denitri�kation von der
Bodenfeuchte.

einem Boden mit hoher Wasserhaltekapazität viele Grobporen vorhanden sind. Auch

ist davon auszugehen, dass die maximalen Umsatzraten für beide mikrobiellen Grup-

pen nicht gleich hoch sind. Da die maximale Höhe der Umsatzraten jedoch von vielen

Faktoren abhängt, habe ich an dieser Stelle die Abbildung vereinfacht und sie für beide

mikrobiellen Gruppen gleich dargestellt.
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2.3. Auswertung von Experimenten zur

Transformation von Sticksto�verbindungen im

Boden

2.3.1. Biodiversitätsexploratorien

Die Biodiversitäts-Exploratorien sind ein von der Deutschen Forschungsgemeinschaft �-

nanziertes Verbundprojekt (DFG Schwerpunktprogramm 1374 - Bereich Infrastruktur).

Drei Exploratorien (Schwäbische Alb, Hainich, Schorfheide-Chrorin) dienen als o�ene

Forschungsplattform für Wissenschaftler aus ganz Deutschland.

Untersucht werden dabei die Beziehungen zwischen der Biodiversität verschiedener Ta-

xa und Ebenen, die Rolle von Landnutzung und Management für die Biodiversität und

die Funktion der Biodiversität für Ökosystemprozesse [49].

Die Exploratorien stellen mit ihrer wissenschaftlichen Infrastruktur das notwendige Um-

feld, um entscheidende Fragen zum Biodiversitätswandel zu bearbeiten und den Ein�uss

dieser Veränderungen auf Ökosystemprozesse abschätzen zu können [49].

Änderungen in der Landnutzung und deren Intensität wirken sich grundlegend auf die

Biodiversität aus. Gegenwärtig verzeichnet die Biodiversität eine generelle Abnahme

aufgrund anhaltender Veränderungen in der Landnutzung. Obwohl die Beziehungen

zwischen Landnutzung und Biodiversität für einige Organismengruppen bereits gut

untersucht wurden, besteht noch Forschungsbedarf. Weiterhin ist unbekannt, wie die

Diversitäten einzelner Gruppen untereinander in Bezug stehen und ob sie und ihre je-

weiligen genetischen Diversitäten ähnlich auf Landnutzungsänderungen reagieren. Für

natürliche Systeme ist die funktionelle Bedeutung der Biodiversität immer noch un-

klar, da verschiedene Managementstrategien die E�ekte überlagern. Ziel dieser Studie

in realen Landschaften ist es, mit Hilfe der Kombination von Monitoring-Ansätzen und

Messungen der funktionellen Diversität in Experimenten die Verbindungen zwischen

Landschaftsveränderung, genetischer Diversität, Artendiversität, der Vielfalt an biolo-

gischen Interaktionen und den Ökosystemdienstleistungen zu untersuchen [49].

Der Aufbau der Biodiversitätsexploratorien ist an die Untersuchung in den drei Explora-

torien angepasst. Jedes Exploratorium enthält eine groÿe Zahl an Untersuchungs�ächen,

die sich in ihrer Untersuchungsintensität unterscheiden. Über ausgewählte Landschafts-

bereiche wurde ein Raster mit insgesamt 1000 Flächen pro Exploratorium gelegt. In

diesen wurden die Zahl und Häu�gkeit von P�anzenarten sowie Landnutzungstypen

und -intensitäten dokumentiert. Zusätzlich wurden jeder Fläche Bodenproben entnom-

men und analysiert [49].

Nach der ersten Erfassung wurden insgesamt 100 dieser Flächen (je 50 vom Typ Wald
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und Grünland pro Exploratorium) für eine intensivere Untersuchung ausgewählt. Diese

repräsentieren den Gradienten der Landnutzungsintensität von weitgehend ungenutzten

bis zu stark genutzten Ökosystemen. Diese Experimentierstandorte sind mit Geräten

zur Messung von Boden- und Lufttemperatur sowie Bodenfeuchte ausgestattet.

2.3.2. InDiLaNi

Die vorliegende Arbeit entstand im Teilprojekt �In�uence of di�erent land use intensi-

ties on abundance, diversity and activity of nitrogen �xing microbes as well as ammonia

oxidizing bacteria and archaea in grassland ecosystems� (InDiLaNi) der Biodiversitäts-

exploratorien in Kooperation mit Prof. Dr. Michael Schloter vom Helmholtz-Zentrum

München, Abteilung für Umweltgenomik. Im Rahmen des Projekts wurde der Ein�uss

von verschiedenen Landnutzungsintensitäten auf Abundanz, Diversität und Aktivität

von sticksto��xierenden Mikroorganismen sowie ammoniakoxidierenden Bakterien und

Archaeen in Grünlandökosystemen untersucht. Die Verbindungen zwischen oberirdi-

scher (P�anzen) und unterirdischer (Mikroorganismen) Diversität wurden mit gröÿerer

Genauigkeit untersucht, um die Rolle von verschiedenen Landnutzungsintensitäten in

Grünlandökosystemen zu erkennen. Der Fokus wurde auf mikrobielle Gemeinschaften,

welche die Sticksto��xierung und die Ammoniumoxidation durchführen, gelegt, da dies

zwei zentrale Schritte im mikrobiellen Sticksto�kreislauf sind. Dabei wurde von der Hy-

pothese ausgegangen, dass Struktur und Aktivität von Sticksto��xierern hauptsächlich

durch die P�anzendiversität gesteuert werden, während Abundanz und Umsatz von

Ammoniumoxidierern hauptsächlich durch abiotische Bodenparameter wie Sticksto�-

verfügbarkeit, -qualität, pH-Wert im Boden und Bodenkompaktierung reguliert werden.

Im Arbeitspaket 4 des Teilprojekts sollte die Landnutzungsintensität mit der Leistung

mikrobieller Gemeinschaften im Rahmen des Nährsto�umsatzes im Boden verknüpft

werden. Um das Verständnis für das Zusammenspiel zwischen Landnutzung und Biodi-

versität zu erhöhen, sollte ein mechanistischer Modellansatz entwickelt werden. In einem

Vorgängerprojekt wurde ein mechanistisches Nitri�kationsmodell entwickelt, das die

Dynamik der Ammonium- und Nitratkonzentrationen im Boden in Abhängigkeit von

ammoniakoxidierenden Archaeen und Bakterien simuliert [51]. Darauf aufbauend ent-

wickelte ich ein kombiniertes Nitri�kations-Denitri�kationsmodell unter Einbindung des

Denitri�kationsmodells von Le�elaar und Wessel [36]. Im Rahmen der Biodiversitäts-

exploratorien und des Teilprojekts InDiLaNi wurden von der Abteilung Environmental

Genomics (EGEN) am Helmholtz Zentrum in München Experimente durchgeführt, um

Erkenntnisse über die Dynamik der Sticksto�komponenten zwischen Nitri�kation und

Denitri�kation und über die Dynamik der mikrobiellen Biomasse über 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 anfängliche Ammoniumzugabe zu erkennen sein

würde. Die Messwerte sollten für die Validierung und Parametrisierung des entwickelten

Nitri�kations-Denitri�kationsmodells genutzt werden. Die Planung der Experimente er-

folgte im Rahmen der Kooperation zwischen dem Institut für Umweltsystemforschung

und dem Helmholtz Zentrum München gemeinsam. Die in dieser Arbeit verwendeten

Daten wurden von Veronika Felber in ihrer Bachelorarbeit am Lehrstuhl Bodenkun-

de der Technischen Universität München 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 Schwäbische Alb ge-

nommen. Da zu dieser Jahreszeit die Erntesaison bereits vorüber ist, hatten P�anzen

keinen Ein�uss auf Nitri�kation und Denitri�kation. Das Exploratorium liegt im Süd-

westen Deutschlands, umfasst etwa 422 km2 und liegt in einer Höhe von 460 bis 860 m.

Die durchschnittliche Temperatur liegt bei 6 bis 7◦C bei einem jährlichen Niederschlag

von 700 bis 1000 mm. Das Ausgangsgestein ist kalkhaltig mit Karsterscheinungen [14].

Die Bodenproben wurden an vier Standorten aus dem Ah-Horizont im Grünland ent-

nommen, gesiebt (2 mm) und bei 4◦C gelagert. Zwei Standorte wurden in der Vergan-

genheit extensiv und zwei Standorte intensiv bewirtschaftet. Die Grünland�ächen in der

Schwäbischen Alb sind hauptsächlich Leptosole und Braunerden [14]. Die ausgewähl-

ten Standorte mit intensiver Landnutzungsintensität sind gedüngte Wiesen, während

bei den extensiven Standorten nicht gedüngt wurde. Die vier ausgewählten Standorte

waren AEG 02 (A = Alb, E = Experimentierstandort, G = Grünland), AEG 10, AEG

15 und AEG 30.

In Tabelle 2.1 wird die Nutzung der vier Standorte erläutert. AEG 02 wurde gedüngt

und gemäht, aber hatte keinen Viehbesatz. AEG 10 wurde lediglich gemäht. AEG 15

wurde ebenfalls gedüngt und gemäht, die Düngung war allerdings geringer als bei AEG

02. AEG 30 wurde gemäht und als Weide für Schafe genutzt.

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

Standort ØDüngung

[kg N]
ØMahd

[Häu�gkeit
pro Jahr]

ØVieh

[Tiere pro
Jahr]

Nutzungsart

AEG 02 225,5 3 0 Gedüngte Wiese
AEG 10 0 1 0 Ungedüngte Wiese
AEG 15 130,5 3 0 Gedüngte Wiese
AEG 30 0 0,4 119,1 Mähweide mit Schafen
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Für das Modell nahm ich an, dass die Landnutzung über die Anfangsbedingungen

wie Ammonium-, Nitrat- und Nitritkonzentrationen und Gehalt an gelöstem Kohlensto�

und das Verhältnis der drei mikrobiellen Gruppen zueinander de�niert wird. Um diese

Hypothese zu überprüfen, wurden für die Experimente vier unterschiedlich genutzte

Grünlandböden ausgewählt. Die Auswahl erfolgte anhand des sogenannten LUI-Index

(landuse intensity index). Der LUI-Index wurde im Rahmen der Biodiversitätsexplo-

ratorien speziell für Grünlandböden entwickelt [4]. Darin wird die Intensität von drei

Komponenten auf einer Intervallskala erfasst und zusammengefasst: Düngung, Mahd

und Beweidung. Durch den LUI-Index erhält man einen Wert, mit Hilfe dessen man die

Landnutzung von verschiedenen Standorten beschreiben und vergleichen kann. Höhere

Werte zeigen eine höhere Landnutzungsintensität an. Ein De�zit des LUI-Index liegt

darin, dass die Art des Tierbestandes beim Parameter Beweidung nicht unterschieden

wird. Es kann jedoch Ein�uss haben, ob Rinder oder Schafe auf dem Grünland weiden.

Auch die Art der Düngung wird nicht genauer unterschieden. Der etwaige Eintrag an

Sticksto� durch den Tierbestand wird auÿer Acht gelassen. Des Weiteren geht die An-

zahl der Mahd zwar ein, aber nicht, was mit dem Grünschnitt geschieht, ob er liegen

bleibt oder abgefahren wird. Für das Befahren mit schwerem, landwirtschaftlichem Ge-

rät gibt es keinen gesonderten Parameter, obwohl die dadurch verursachte Verdichtung

einen wichtigen E�ekt auf den Boden ausübt. Die Aussagekraft des LUI-Index erlaubt

somit lediglich eine erste grobe Einteilung der Landnutzungsintensität.

2.3.4. Experimenteller Ansatz

Zu den Bodenproben der verschiedenen Standorte wurde Ammonium gegeben, um ei-

ne Nitri�kations-Denitri�kationsdynamik anzustoÿen, die dann über 144 Stunden mit

Probenahmen nach 0, 24, 48 und 144 Stunden näher untersucht wurde. Für jeden Pro-

benahmezeitpunkt gab es drei Replikate sowie eine Kontrolle, bei der keine zusätzliche

Ammoniumgabe erfolgte.

Die vorliegenden Sauersto�bedingungen im Boden bestimmen maÿgeblich die Dyna-

mik der Sticksto�verbindungen und auch der mikrobiellen Biomasse. Ammonium- und

Nitritoxidierer benötigen Sauersto� als Elektronendonator. Denitri�zierer verwenden

Sauersto� als Elektronenakzeptor, solange er in ausreichender Menge zur Verfügung

steht. Zwar besteht für sie die Möglichkeit, bei Sauersto�mangel oder anoxischen Be-

dingungen auf Sticksto�verbindungen auszuweichen, aber Sauersto� wird bevorzugt

verwendet. Die Denitri�kation selber wird von Sauersto� gehemmt. Mittels des Wasser-

gehalts des Bodens kann der Sauersto�gehalt beein�usst werden. Durch die Einstellung

des Wassergehalts bezogen auf die maximale Wasserhaltekapazität (WHKmax) auf 50%

bzw. 80% wurden zwei verschiedene Sauersto�bedingungen im Boden eingestellt. Ae-
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robe Bedingungen wurden durch 50% des WHKmax und anaerobe Bedingungen durch

80% desWHKmax simuliert. 50% bilden die optimale Sauersto�versorgung der Mikroor-

ganismen, besonders der Nitri�zierer. 80% sorgen für einen geringeren Sauersto�gehalt

im Porenwasser und fördern dadurch die Denitri�kation.

Für die Messung der Disticksto�monoxidentstehung während der Denitri�kation wurde

in einem Ansatz Acetylen zur Hemmung der Transformation von Disticksto�monoxid

zu gasförmigen Sticksto� hinzugegeben. In einem zweiten Ansatz wurde auf diese Zu-

gabe verzichtet. Dabei ist zu beachten, dass Acetylen auch die Nitri�kation beein�ussen

kann und die Zugabe somit unerwünschte Nebene�ekte haben kann.

Um eine Reaktion der mikrobiellen Gemeinschaft einzuleiten, wurde Ammonium am

Anfang des Versuchs zugegeben. Die anfängliche Zugabe betrug 3000 µg NH4Cl pro

Bodenprobe. Die Bodenproben hatten ein durchschnittliches Trockengewicht von 10 g.

Daraus ergab sich eine rechnerische Ammoniumkonzentration von 78 µg NH+
4 − N/g

Boden TG, die den Bodenproben zugegeben wurde. Tabelle 2.2 erklärt zusammenfas-

send die verschiedenen Ansätze, die für das Experiment durchgeführt wurden.

Tabelle 2.2.: Übersicht über die experimentellen Ansätze und die untersuchten Prozesse
je Boden.

Zugabe Acetylzugabe Wassergehalt Untersuchte Prozesse

Ammonium
ja

50% WHKmax Nitri�kation
80% WHKmax Denitri�kation

nein
50% WHKmax Nitri�kation
80% WHKmax Denitri�kation

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 über die Anfangsbedingungen wie Ammonium-, Nitrat- und

Nitritkonzentrationen und Gehalt an gelöstem Kohlensto� und das Verhältnis der drei

mikrobiellen Gruppen zueinander de�niert wurde, verglich ich in einem ersten Schritt

diese Anfangsbedingungen für die vier Standorte. Dazu wurden die Daten aus Kon-

trollen und Replikaten des ersten Messzeitpunkt herangezogen. Die Kontrollen bei t0
unterschieden sich von den Replikaten lediglich durch die Zugabe von Ammonium zu

Beginn des Versuchs. Da allen Replikaten die gleiche Menge Ammonium hinzugefügt

wurde, wurden Unterschiede zwischen den Standorten nicht verändert, sondern ledig-

lich die Ammoniumkonzentration erhöht. Daher konnten beide Daten von Kontrollen

und Replikaten für einen Vergleich der Standorte verwendet werden.
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Leider waren nicht für alle Standorte alle Messungen verfügbar. Die hier verwendeten

Ergebnisse der im Helmholtzzentrum München durchgeführten Experimente be�nden

sich im Anhang dieser Arbeit.

Die Betrachtung der verschiedenen Messwerte der drei Sticksto�verbindungen zum Zeit-

punkt t0 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 WHKmax

und mit Acetylen war der Ammoniumgehalt höher als in den übrigen Böden. Insgesamt

lieÿ sich aus den Daten kein Unterschied beim anfänglichen Ammoniumgehalt zwischen

den Standorten erkennen, den man mit der unterschiedlichen Landnutzungsintensität

in Beziehung setzen könnte. Auÿerdem war trotz Ammoniumzugabe kein deutlicher

Unterschied zwischen den Ammoniumkonzentrationen in Replikaten und Kontrolle zu

erkennen.

Bei der Nitratkonzentration �el auf, dass an Standort AEG 02 bei 80% des WHKmax

die Konzentrationen deutlich geringer waren als bei 50% des WHKmax. Da die Böden

bei dem entsprechenden Wassergehalt vorinkubiert waren, bietet eine bereits im Vorfeld

stattgefundene Denitri�kation bei dem höherem Wassergehalt eine Erklärung für diesen

Unterschied. Teile des Nitrats wurden möglicherweise schon während der Vorinkubation

denitri�ziert.

Die Nitritkonzentrationen von AEG 02 waren für 50% des WHKmax höher als für 80%.

Umgekehrt waren die Nitritkonzentrationen von AEG 30 für 50% des WHKmax gerin-

ger als für 80%.

Der DOC war bei dem einzigen als Weide genutzten Boden (AEG 30) am höchsten

(Abb. A.2 (a) im Anhang). Der mikrobielle Kohlensto� unterschied sich für die einzel-

nen Standorte nicht deutlich voneinander (Abb. A.2 (b) im Anhang).

Für die Analyse der Messungen der Genabundanzen (Abb. A.2 (c) im Anhang) standen

jeweils nur ein Replikat und eine Kontrolle zur Verfügung. Da die Daten für den ersten

Messzeitpunkt bei den Kontrollen vollständiger waren, nahm ich für einen Vergleich der

Standorte diese Werte. Für den Ansatz mit einem Wassergehalt von 50% des WHKmax

und mit Acetylenzugabe war für die Abundanzen des AOA-Gens eine Abstufung AEG

02 > AEG 15 > AEG 30 zu erkennen. Für AEG 10 fehlte die Messung. Au�ällig waren

die Abundanzen beim Ansatz mit 80% des WHKmax mit Acetylen der Standorte AEG

02 und AEG 10. Da die Messungen nur in einfacher Ausführung erfolgten, konnte keine

Aussage über Abweichungen gemacht werden und damit kein Zusammenhang zwischen

Landnutzung und Standorten hergestellt werden.
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2.3.5.2. Dynamik der Sticksto�verbindungen

Im Folgenden sind die Mittelwerte für die einzelnen Substanzkonzentrationen dargestellt

(Abb. A.3 - A.5 im Anhang). Die Ergebnisse der Kontrollen be�nden sich im Anhang.

Die Ergebnisse der Experimente wurden in dieser Arbeit in Hinblick auf die erkennbare

Dynamik dargestellt und sollten für die Parametetrisierung des Modells genutzt werden.

Unterschieden wurde dabei zwischen 50 und 80% der maximalen Wasserhaltekapazität

(50% und 80% des WHKmax) und der Acetylenzugabe (mit und ohne Acetylen). Für

50% desWHKmax sind jeweils die Ergebnisse für die Standorten AEG 02, 15 und 30 und

für 80% des WHKmax nur die Ergebnisse für AEG 02 und 30 abgebildet. Für AEG 10

lagen nicht genügend vollständige Messwerte vor, gleiches galt für AEG 15 bei 80% des

WHKmax. Auch bei den drei übrigen Standorten fehlten teilweise Messwerte, so dass

diese Dynamik nicht für alle Standorte überprüft werden konnte. Auf die Darstellung

der Standardabweichungen bzw. der maximalen Abweichungen vom Mittelwert wurde

an dieser Stelle aus Gründen der Übersichtlichkeit 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 häu�g weit auseinander, während die Messwerte der einzel-

nen Zeitpunkte oftmals nur geringe Abweichungen voneinander zeigten. Auch hier gilt,

dass nicht für alle Messzeitpunkte für jeden Standort Werte zur Verfügung standen.

Während unter den aeroben Bedingungen für AEG 02 und AEG 15 die Ammoniumkon-

zentrationen (Abb. A.3 im Anhang) abnahmen, stiegen sie für AEG 30 tendenziell leicht

an. Unter anaeroben Bedingungen nahmen die Konzentrationen an beiden Standorten

eher zu. Dabei gab es unter beiden Sauersto�bedingungen keinen Unterschied zwischen

den Ergebnissen mit und ohne Acetylenzugabe. Für 80% des WHKmax war dieses

Verhalten zu erwarten gewesen, da Nitri�kation durch die Abwesenheit von Sauersto�

gehemmt wird und sich das Acetylen somit nicht auf diesen Prozess auswirkt. Bei 50%

des WHKmax hätte ein Unterschied zwischen dem Ansatz mit und dem Ansatz ohne

Acetylenzugabe auftreten können, da sich Acetylen auf die Nitri�kation auswirken kann.

Dieser Ein�uss konnte hier jedoch nicht beobachtet werden.

Für aerobe Bedingungen (50% WHKmax) war im Verlauf der Nitratkonzentrationen

(Abb. A.4 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. Für AEG 30 war zwischen dem ersten und

zweiten Messpunkt eine leichte Zunahme zu verzeichnen. Dies könnte durch kurzzeitige

Nitri�kation erklärt werden. Bis der im Wasser gelöste Sauersto� verbraucht ist, �ndet

Nitri�kation statt und anschlieÿend beginnt die Denitri�kation. Für 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 Sauersto�bedingun-

gen an, um im weiteren Verlauf wieder zu sinken.

In Tabelle 2.3 ist die Dynamik für die einzelnen Standorte unter den beiden verschiede-

nen Sauersto�bedingungen zusammen mit einer Erklärung für das jeweilige beobachtete

Verhalten aufgeführt. Da es keinen sichtbaren Unterschied zwischen den Ergebnissen

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

Tabelle 2.3.: Dynamik und Erklärung der NH+
4 , NO

−
3 und NO−2 -Konzentrationen aus

den Experimenten für die Standorte AEG 02, 15 und 30 bei 50 und 80%
des WHKmax.

WHKmax AEG Dynamik Erklärung

NH+
4

50
02, 15 Abnahme Ammoniumoxidation
30 Leichte Zunahme Mineralisierung?

80 02, 30 Leichte Zunahme
Mineralisierung/
Nitritammoni�kation?

NO−3
50 02, 15, 30 Leichte Zunahme Nitritoxidation
80 02, 30 Abnahme Nitratreduktion

NO−2

50 02, 15, 30
1. Zunahme 1. Ammoniumoxidation
2. Abnahme 2. Nitritoxidation

80 02, 30
1. Zunahme 1. Nitratreduktion
2. Abnahme 2. Nitritreduktion

Der gelöste organische Kohlensto� (DOC) diente als Kohlensto�quelle für die De-

nitri�zierer. Der Verlauf der Substratdynamik zeigte einen deutlichen Rückgang über

die Zeit (Abb. A.6 im Anhang). Neben den Denitri�zierern dezimierten auch andere

heterotrophe Mikroorganismen in den Bodenproben den gelösten Kohlensto�.

2.3.5.3. Massenbilanzen der Sticksto�verbindungen

Um die Plausibilität der Messdaten zu prüfen, fertigte ich Massenbilanzen an. Für einen

Wassergehalt von 50% des WHKmax muss die Summe aus Ammonium, Nitrat und Ni-

trit über die Zeit konstant bleiben, da während der Nitri�kation kein Sticksto� verloren

geht, sondern Ammonium über Nitrit in Nitrat umgewandelt wird. Für einen Wasser-

gehalt von 80% des WHKmax ist eine geschlossene Massenbilanz nicht so einfach zu

erstellen, da es während der Denitri�kation zur Umwandlung von Nitrit in Disticksto�-

monoxid kommt, welches nicht gemessen werden konnte. Daher sollte die Summe aus

Nitrat und Nitrit über die Zeit geringer werden. Die Ammoniumkonzentration sollte

gleichzeitig ungefähr konstant bleiben, da der einzige Umwandlungsprozess, die Ni-

tri�kation, durch den Sauersto�mangel gehemmt wurde. Unstetigkeiten im zeitlichen

Verlauf sind mit hoher Sicherheit auf Messfehler bzw. Messunsicherheiten zurückzufüh-
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ren, so dass die Werte des entsprechenden Zeitpunkts kritisch zu beurteilen sind. Eine

deutliche Diskrepanz zwischen erstem und letztem Messwert (auÿer bei 80% WHKmax

NO−3 + NO−2 ) deutet darauf hin, dass ein Eintrags- oder Verlustprozess nicht erfasst

wurde.

In Abbildung 2.6 sind die Massenbilanzen für den Wassergehalt von 50% des WHKmax

zu sehen. Für den Standort AEG 02 war ein Anstieg der aufsummierten Konzentratio-

nen über die Zeit zu erkennen, während die übrigen Standorte etwa konstante Werte

zeigten. Dieser Anstieg deutet auf einen zusätzlichen 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 über die Zeit für einen Wassergehalt von 80% desWHKmax. Die aufsummierten

Nitrat- und Nitritkonzentrationen gingen über die Zeit zurück, was durch die Denitri-

�kation zu erklären ist. Der Ammoniumgehalt nahm bei beiden Standorten zu. Diese

Dynamik ist nur durch einen zusätzlichen Eintragsprozess zu erklären. Bei 80% des

WHKmax �ndet Denitri�kation statt, d.h. es gibt einen Austragsprozess, und es kön-

nen nicht alle gemessenen Sticksto�verbindungen aufsummiert werden. Es kann Zufall

sein, dass der Anstieg bei NH+
4 in etwa dem entsprach, was bei der Summe aus NO−3

und NO−2 verschwand. Eine andere Erklärung ist, dass es keine Denitri�kation gab und

NO−2 wieder zu NH+
4 umgewandelt wurde. Diese Möglichkeit ist jedoch extrem un-

wahrscheinlich da erhöhte Denitri�kationsraten gemessen wurden (nicht gezeigt). Man

kann also davon ausgehen, dass de�nitiv denitri�ziert wurde.

Als zusätzliche Eintragsprozesse für Ammonium kommen Mineralisierung, Sticksto�-

�xierung und dissimilative Reduktion von Nitrat und Nitrit zu Ammoniak in Frage

(vgl. Abbildung 1.1). Mineralisierung ist die Umwandlung von organischem Sticksto�

zu Ammonium und kann sowohl unter aeroben als auch unter anaeroben Bedingun-

gen auftreten [12]. Brutto-Mineralisierungsraten für Weideland liegen bei 1,5 bis 3,5

mg N/(kg Boden TG d) [46]. Ohne Düngerzugabe sind diese Raten über einen Zeit-

raum von einer Woche gleichbleibend. Nach einer Düngung sind die Raten während

der ersten zwei Tage erhöht gegenüber den folgenden fünf Tagen. Insgesamt sind die

Mineralisierungsraten im Boden mit Dünger etwa viermal erhöht gegenüber denen im

unbehandelten Boden. Im Vergleich dazu liegen die Brutto-Nitri�kationsraten je nach

Bodenart, aber unabhängig von der Düngung, zwischen 2,2 und 7,9 mg N/(kg d) [54]

und sind damit deutlich höher als die Mineralisierungsraten.

Bei der Sticksto��xierung wird gasförmiger Sticksto� wieder zu Ammoniak umgewan-

delt. Biologische Sticksto��xierung wird entweder durch frei- oder symbiotisch mit

P�anzen lebende Mikroorganismen durchgeführt. Da die Böden in den Experimenten
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Abbildung 2.6.: Massenbilanz für Ammonium, Nitrat und Nitrit für 50% desWHKmax,
mit und ohne Acetylen für die verfügbaren 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 Sauersto� gehemmt, jedoch sind einige Mikroorganismen in

der Lage, zellintern anoxische Bedingungen herzustellen, so dass die äuÿeren Sauersto�-

bedingungen keine Rolle spielen. Die Sticksto��xierung ist ein sehr energieaufwändiger

Prozess und kommt daher nur zum Einsatz, wenn die Mikroorganismen keinen anderen

Sticksto� zur Verfügung haben [40]. Da der zur Verfügung stehende Sticksto� jedoch

für den Versuchszeitraum ausreichen sollte, kann dieser Eintragsprozess ausgeschlossen

werden.
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Abbildung 2.7.: Massenbilanz für Nitrat und Nitrit (links) und Ammonium (rechts)
für 80% des WHKmax, mit und ohne Acetylen für die verfügbaren
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 Nitri�kations-Denitri�kationsmodell benutzt zwei bereits existierende

Modellansätze als Teilmodelle für Nitri�kation und Denitri�kation. In beiden Modellen

wird das lineare Wachstum der Mikroorganismen proportional zu den verfügbaren jewei-

ligen Sticksto�komponenten mit einer Substratlimitierung in Form einer Monod-Kinetik

beschrieben. Die Sterbeterme folgen einer Kinetik erster Ordnung. Die Transformation

der Sticksto�verbindungen erfolgt proportional zu den Abundanzen der Mikroorganis-

men.

Für anaerobe Bedingungen wurde das Simulationsmodell von Le�elaar und Wessel [36]

eingesetzt, das mikrobielle Atmung und Denitri�kation unter anaeroben Bedingungen

im Boden beschreibt. Das Modell beinhaltet Wachstum und Erhalt der Biomasse ab-

hängig von einer Kohlensto�quelle und die Reduktion von Nitrat über Nitrit und Di-

sticksto�monoxid zu gasförmigem Sticksto�. Das mikrobielle Wachstum wird durch

zwei Monod-Terme mit Kohlensto� und den Sticksto�verbindungen (als Elektronenak-

zeptoren) als limitierende Faktoren berechnet. Das Modell betrachtet strikt anaerobe

Bedingungen und beinhaltet nicht den Ein�uss von Sauersto� auf den Denitri�kations-

prozess und die denitri�zierenden Mikroorganismen. Sauersto� selbst wird jedoch als

Zustandsgröÿe modelliert und von den Mikroorganismen dezimiert. Es wird angenom-

men, dass die Mikroorganismen alle vorhandenen Sticksto�verbindungen gleichermaÿen

für den Zellerhalt nutzen. Die jeweilige für den Zellerhalt verwendete Sticksto�verbin-

dung, wird in die im Denitri�kationsprozess nachfolgende Verbindung umgewandelt.

Dieses Verhalten ist keine realistische Darstellung des statt�ndenden Prozesses, da für

den Zellerhalt eher von einem Verbrauch der N-Verbindungen (N-Quelle) ausgegangen

werden muss.

Schauss et al. [51] entwickelten ein Nitri�kationsmodell, 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 Sticksto�verbindungen ändern sich in Übereinstimmung mit
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der Abundanz der Mikroorganismen. Aerobe Bedingungen werden angenommen, aber

Sauersto� wird nicht explizit mitmodelliert.

Ich passte das Modell von Le�elaar und Wessel [36] an, indem ich Sauersto� als hem-

menden Faktor für die Denitri�kation und als fakultativen Elektronenakzeptor für die

denitri�zierenden Mikroorganismen hinzufügte. Sticksto�, der für den Zellerhalt der

Mikroorganismen benötigt wird, wird nun aus der verfügbaren Menge entfernt. Für die

Nitri�kationsdynamik wurde das Modell von Schauss et al. [51] dahingehend abgeän-

dert, dass Sauersto� als notwendiger Faktor für die Nitri�kation und die nitri�zieren-

den Mikroorganismen eingeführt wurde. Die Unterscheidung zwischen Bakterien und

Archaeen wurde als unnötig befunden. Zusätzlich zu den Ammoniakoxidierern fügte

ich die Nitritoxidierer und auch Nitrit selbst in den Nitri�kationsprozess ein. Auÿerdem

wurde ein zusätzlicher Term für den Zellerhalt der Nitri�zierer eingeführt. Mit diesen

Modi�kationen war es möglich, die beiden Modelle zu verbinden und gleichzeitige Ni-

tri�kation und Denitri�kation zu simulieren.

Alle Zustandsgröÿen und Parameter sind in Tabelle 3.3 erklärt. Abbildung 3.1 zeigt die

Modellstruktur.

Insgesamt beinhaltet das Modell sieben Zustandsgröÿen (Bden(t), BAMO(t), BNIR(t),

NH+
4 (t), NO

−
2 (t), NO

−
3 (t) und N2O(t)) und sieben Di�erentialgleichungen, um ihre

zeitliche Dynamik zu beschreiben. Die drei funktionellen Gruppen mikrobieller Biomas-

se im Boden werden separat summarisch modelliert und als mikrobielle Kohlensto�kon-

zentrationen ausgedrückt [mg C/g Boden TG]: die denitri�zierenden Mikroorganismen

(Bden) und die ammoniak- (BAMO) und nitritoxidierenden (BNIR) Mikroorganismen.

Zustandsgröÿen für vier Sticksto�verbindungen, Ammonium (NH+
4 ), Nitrit (NO−2 ),

Nitrat (NO−3 ) und Disticksto�monoxid (N2O) werden als Sticksto�konzentrationen im

Boden betrachtet [mg N/g Boden TG].

Ammonium wurde als Zustandsgröÿe ausgewählt, obwohl das eigentliche Substrat für

den ersten Schritt des Nitri�kationsprozesses Ammoniak ist [58]. Dies ist zulässig, da

Ammoniak und Ammonium in einem pH-abhängigen Gleichgewicht im Boden existie-

ren, entsprechend der Henderson-Hasselbalch-Gleichung:

log

(
NH3

NH+
4

)
= pH − pKa.

Der Anteil des neutralen Ammoniaks relativ zum Ammonium-N berechnet sich aus

fNH3 =
1

1 + 10pKa−pH
.

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

N als konstant angenommen werden, so dass Ammonium als Maÿ für das verfügbare
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Abbildung 3.1.: Modellstruktur des Nitri�kations-Denitri�kationsmodells: Rechtecke
stellen die Zustandsgröÿen 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 Ammoniumsticksto�s als

Ammoniak vorliegen.

Sticksto�monoxid (NO) wird nicht explizit als Zustandsgröÿe modelliert, da es ein

Zwischenprodukt im Denitri�kationsprozess ist und schnell in Disticksto�monoxid um-

gewandelt wird. Das Endprodukt des Denitri�kationsprozesses, gasförmiger Sticksto�,

wird ebenfalls nicht als Zustandsgröÿe modelliert, da es in der Umwelt im Über�uss exis-

tiert und so die N2-Produktion durch die Denitri�kation keinen signi�kanten Beitrag

zur gesamten gasförmigen Sticksto�konzentration hat.

3.1.1. Mikrobielle Biomasse

Die Gruppe der nitri�zierenden 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. Kohlensto�dioxid (CO2)

wird als Kohlensto�quelle und Sauersto� als Elektronenakzeptor benötigt. Als Elek-

tronendonator und Sticksto�quelle werden jeweils Ammonium bzw. Nitrit genutzt. Die

Wachstumsraten werden durch die Ammonium- bzw. Nitritkonzentrationen und den

gelösten Sauersto� limitiert. Beide Abhängigkeiten gehen als Monod-Kinetik mit den

Halb-Sättigungskonstanten Knit für Ammonium bzw. Nitrit und KOnit für den Sauer-

sto� in die Wachstumsraten ein. Die Wachstumsraten werden durch die Gleichungen

(3.1) und (3.2) beschrieben.

µAMO(t) =µ
max
AMO ·

CO2(t)

KC + CO2(t)
· NH+

4 (t)

NH+
4 (t) +Knit

· O2(t)

KOnit +O2(t)

· NH+
4 (t)

NH+
4 (t) +KN

(3.1)

µNIR(t) =µ
max
NIR ·

CO2(t)

KC + CO2(t)
· NO−2 (t)

NO−2 (t) +Knit

· O2(t)

KOnit +O2(t)

· NO−2 (t)

NO−2 (t) +KN

.

(3.2)

Die Nitri�zierer sterben mit einer Rate δnit.

Die Funktion für die Konzentration des gelösten Sauersto�s bleibt unde�niert. Es be-

steht die Möglichkeit, eine beliebige zeitabhängige Funktion für den Konzentrationsver-

lauf oder eine Zeitreihe einzusetzen. Die Funktion muss dabei den Verlauf des Sauer-

sto�gehalts im Bodenwasser über die Zeit beschreiben.

3.1.1.1. Denitri�zierende Mikroorganismen

Die denitri�zierenden Mikroorganismen werden als fakultativ anaerobe Organismen mo-

delliert. Mit anfangs 60% der gesamten mikrobiellen Biomasse bilden sie die gröÿte der

drei mikrobiellen Gruppen [44]. Unter aeroben Bedingungen bevorzugen sie Sauersto�

als Elektronenakzeptor, können aber zu Nitrat, Nitrit und Disticksto�monoxid wech-

seln, sobald der Sauersto� aufgebraucht ist und anaerobe Bedingungen vorherrschen.

Das Wachstum mit Sauersto� ist jedoch immer stärker als das mit den Sticksto�ver-

bindungen als Elektronakzeptor. Die bekannte Abfolge der Elektronenakzeptoren wird

im Modell durch die Parametrisierung der E�zienz der Elektronenakzeptoren wieder-
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gegeben (Kden > KO, µ
max
denO2 > µmax

denN).

Denitri�zierer sind heterotroph und nutzen verfügbaren, gelösten Kohlensto� als Koh-

lensto�quelle und Elektronendonator. Nitrat, Nitrit und Disticksto�monoxid stellen

gemeinsam ihre Sticksto�quelle dar. Im Modell besteht die Rolle der Denitri�zierer im

Sticksto�kreislauf in der Reduktion von Nitrat über Nitrit und Disticksto�monoxid zu

gasförmigem Sticksto�.

Das Wachstum der Denitri�zierer wird begrenzt durch die Konzentrationen der Stick-

sto�verbindungenNO−3 ,NO
−
2 ,N2O zusammen mit dem verfügbaren Sauersto� in Form

einer Monod-Kinetik mit den Halb-Sättigungskonstanten Kden und KO. Gleichzeitig

wird das Wachstum auf den Sticksto�verbindungen bei nicht limitierendem Sauersto�

mit der Hemmkonstante HdenBO gehemmt. Daraus ergibt sich für die Denitri�zierer die

Wachstumsrate aus Gleichung

µden(t) =
(
µmax
denO2 ·

O2

O2 +KO

+ µmax
denB ·

NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)

Kden +NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)

· HdenBO

O2 +HdenBO

)
· NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)

KN +NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)
· DOC

KC +DOC
.

(3.3)

Bei Le�elaar und Wessel [36] wird die Sterberate mit der Abundanz der Denitri�zie-

rer multipliziert und ist gleich dem Produkt von Erhaltungskoe�zient und maximaler

Wachstumsertrag. Hier werden die beiden Parameter vereinfachend zu einer Sterberate

δden zusammengefasst.

3.1.1.2. Sticksto�quelle

In meinem Modell benötigen und verbrauchen alle drei mikrobiellen Gruppen Stick-

sto� für den Zellerhalt. Ammoniakoxidierer verwenden dazu Ammonium und die Ni-

tritoxidierer benutzen Nitrit. Denitri�zierer verwenden sowohl Nitrat als auch Nitrit

und Disticksto�monoxid. Der Sticksto�verbrauch für den Zellerhalt wird als Verlust-

prozess für die jeweilige Sticksto�verbindung betrachtet. Die Erhaltungskoe�zienten

mi(t) müssen durch die Multiplikation mit der relativen Anwesenheit der jeweiligen be-

nötigten Sticksto�verbindung bzw. -verbindungen korrigiert werden (Gleichungen (3.4)

bis (3.8)), um einen unrealistisch hohen Sticksto�verbrauch für den Zellerhalt zu ver-

hindern [36]. Daraus ergeben sich die ErhaltungsratenMi(t) die folgenden Gleichungen:

MAMO(t) = mAMO ·
NH+

4 (t)

KN +NH+
4 (t)

(3.4)
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MNIR(t) = mNIR ·
NO−2 (t)

KN +NO−2 (t)
(3.5)

MNO3den(t) = mNO3den ·
NO−3 (t)

KN +NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)
(3.6)

MNO2den(t) = mNO2den ·
NO−2 (t)

KN +NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)
(3.7)

MN2Oden(t) = mN2Oden ·
N2O(t)

KN +NO−3 (t) +NO−2 (t) +N2O(t)
(3.8)

3.1.1.3. Kohlensto�quelle

Im Falle einer Kohlensto�imitierung wird der Kohlensto�verbrauch durch eine von Pirt

[50] publizierte Gleichung für alle Mikroorganismen beschrieben:

C =
C

KC + C
mit C = DOC, CO2.

Organischer Kohlensto� (DOC) dient als Kohlensto�- und Energiequelle für die Deni-

tri�zierer, während die Nitri�zierer Kohlensto�dioxid (CO2) verwenden. Die Funktionen

zur Beschreibung der Kohlensto�- und Kohlensto�dioxidkonzentrationen bleiben an die-

ser Stelle zunächst unde�niert. Es besteht die Möglichkeit eine beliebige zeitabhängige

Funktion oder Zeitreihe einzusetzen.

Tabelle 3.1 gibt einen Überblick über die benötigten Substanzen der mikrobiellen Bio-

masse.

Tabelle 3.1.: Überblick über die benötigten Kohlensto�- und Sticksto�quellen sowie
den Elektronenakzeptor von Ammoniakoxidierer, Nitritoxidierern und
Denitri�zierern.

C-Quelle N-Quelle e−-Akzeptor
Ammoniakoxidierer CO2 NH+

4 O2

Nitritoxidierer CO2 NO−2 O2

Denitri�zierer DOC NO−3 ,
NO−2 , N2O

O2 oder NO−3 ,
NO−2 , N2O
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3.1.2. Transformationsprozesse der Sticksto�verbindungen

3.1.2.1. Nitri�kation

Der Nitri�kationsweg 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 ausgeführt. Die Abhängigkeit der Umsatzgeschwindigkeit von den jeweiligen Stick-

sto�verbindungen folgt einer Monod-Kinetik mit der Halb-Sättigungskonstante Knit.

Der verfügbare, gelöste Sauersto� ist ein limitierender Faktor für diese Prozesse und

geht durch eine Monod-Kinetik mit der Halb- Sättigungskonstante KOnit in die Wachs-

tumsrate ein.

Daraus ergeben sich die folgenden relativen Umsatzgeschwindigkeiten (Gleichungen

(3.9) und (3.10)) der Sticksto�verbindungen in mg Substrat pro Zeit:

vnitNH4(t) = vmax
nitNH4 ·

NH+
4 (t)

NH+
4 (t) +Knit

· O2(t)

KOnit +O2(t)
(3.9)

vnitNO2(t) = vmax
nitNO2 ·

NO−2 (t)

NO−2 (t) +Knit

· O2(t)

KOnit +O2(t)
(3.10)

Der Sauersto�ein�uss auf die beiden Umsetzungsschritte ist nicht identisch, jedoch wa-

ren in der Literatur für die Halb-Sättigungskonstanten keine Parameterwerte vorhan-

den, die den Unterschied quanti�zieren könnten.

3.1.2.2. Denitri�kation

Die Denitri�kation im vorgestellten Modell besteht aus drei Prozessen: Nitrat-, Nitrit-

und Disticksto�monoxidreduktion. Alle drei werden unter anaeroben Bedingungen von

denitri�zierenden Mikroorganismen ausgeführt. Daher ist die Umsatzgeschwindigkeit

der Substrate jeweils proportional zur Abundanz der Denitri�zierer. Die Umsatzge-

schwindigkeit folgt einer Monod-Kinetik mit der Halb-Sättigungskonstante Kden. Die

Umwandlung wird durch Sauersto� mit der Hemmkonstante HdenN gehemmt. Auch

hier gilt, dass der Sauersto� die einzelnen Reduktionsschritte nicht gleichwertig hemmt,

indem er die Aktivität und die Synthese des jeweiligen denitri�zierenden Enzyms unter-

drückt [42], jedoch in der Literatur keine ausreichende Grundlage für die Quanti�zierung

unterschiedlicher Halb-Sättigungskonstanten gefunden werden konnte. Die Reduktion

von Disticksto�monoxid zu gasförmigem Sticksto� wird zusätzlich durch hohe Nitrat-

konzentrationen mit der Hemmkonstante HdenNO3 gehemmt.

Diese Annahmen führten zu Gleichungen (3.11) und (3.12) für die Nitrat- und Nitrit-

reduktion.
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vdenNO3(t) = vmax
denNO3 ·

NO−3 (t)

Kden +NO−3 (t)
· HdenN

HdenN +O2(t)
, (3.11)

vdenNO2(t) = vmax
denNO2 ·

NO−2 (t)

Kden +NO−2 (t)
· HdenN

HdenN +O2(t)
, (3.12)

Die Disticksto�monoxidreduktion wird zusätzlich durch hohe Nitratkonzentrationen

nach Gleichung (3.13) gehemmt.

vdenN2O(t) = vmax
denN2O ·

N2O(t)

Kden +N2O(t)
· HdenN

HdenN +O2(t)
· HdenNO3

NO−3 (t) +HdenNO3

. (3.13)

3.1.3. Di�erentialgleichungen

Die Annahmen und Gleichungen (3.1) bis (3.13) aus den vorhergehenden Abschnitten

führten zu dem folgenden Satz von sieben Di�erentialgleichungen (Gleichungen (3.14)

bis (3.20)):

B′den(t) = (µden(t)− δden) ·Bden(t), (3.14)

B′AMO(t) = (µAMO(t)− δnit) ·BAMO(t), (3.15)

B′NIR(t) = (µNIR(t)− δnit) ·BNIR(t), (3.16)

NH+′

4 (t) = −(vnitNH4(t) +MAMO(t)) ·BAMO(t), (3.17)

NO−
′

3 (t) = vnitNO2(t) ·BNIR(t)− (vdenNO3(t) +MNO3den(t)) ·Bden(t), (3.18)

NO−
′

2 (t) =(vdenNO3(t)− vdenNO2(t)−MNO2den(t)) ·Bden(t)

+ vnitNH4(t) ·BAMO(t)− (vnitNO2(t) +MNIR(t)) ·BNIR(t),
(3.19)

N2O
′(t) = (vdenNO2(t)− vdenN2O(t)−MN2Oden(t)) ·Bden(t). (3.20)
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3.1.4. Modellparameter

Die komplette Liste der Parameter ist in Tabelle 3.3 zu �nden. Werte für die Modell-

parameter der Denitri�kation wurden soweit verfügbar von Le�elaar und Wessel [36]

übernommen und für die Nitri�kation von Schauss et al. [51]. Einige Parameter muss-

ten aufgrund der Änderungen in den Gleichungen der neuen Modellstruktur angepasst

werden. Durch diese Änderungen, die notwendig waren, um die beiden Modelle zu ver-

knüpfen und Sauersto� als Faktor mit einzufügen, wurden auch zusätzliche Parameter

nötig, die in den beiden Arbeiten nicht beschrieben wurden. Die Werte für die zusätz-

lichen Parameter wurden, wenn möglich, aus der Literatur abgeleitet. Parameterwerte

und Referenzen werden in Tabelle 3.4 gegeben. Die Anfangswerte für die Simulationen

be�nden sich in Tabelle 3.2.

Tabelle 3.2.: Anfangswerte
Modellgröÿe Einheit Modell

CO2 mg C g−1 Boden TG 0,1
DOC mg C g−1 Boden TG 1 · 10−3
O2 [%] 0 - 100
Btot mg C g−1 Boden TG 0,1
NH+

4 mg N g−1 Boden TG 0,1
NO−2 mg N g−1 Boden TG 0
NO−3 mg N g−1 Boden TG 0,1
N2O mg N g−1 Boden TG 0
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Tabelle 3.3.: Modellparameter
Symbol Bedeutung

Bden, BAMO, BNIR Menge mikrobiellen Kohlensto�s bezogen auf Denitri�zierer,
Ammoniakoxidierer bzw. Nitritoxidierer

DOC Funktion für die gelöste organische Kohlensto�konzentration
CO2 Funktion für die Kohlensto�dioxidkonzentration
O2 Funktion für den gelösten Sauersto�gehalt im Porenwasser
NH+

4 Ammoniumkonzentration
NO−2 Nitritkonzentration
NO−3 Nitratkonzentration
N2O Disticksto�monoxidkonzentration
t Zeit
Fden, FAMO, FNIR Anfänglicher Anteil der mikrobiellen Gruppen an der Gesamt-

biomasse B0

KC Halb-Sättigungskonstante bezogen auf die Kohlensto�- und
Kohlensto�dioxidquellen

KO Halb-Sättigungskonstante für Sauersto� als e−-Akzeptor für
die Denitri�zierer

KN Halb-Sättigungskonstante für die Sticksto�quelle
Kden Halb-Sättigungskonstante für NO−3 , NO

−
2 und N2O als e−-

Akzeptor für Denitri�zierer
Knit Halb-Sättigungskonstante bezogen auf Ammonium und Nitrit

während Nitri�kation
KOnit Halb-Sättigungskonstante für Sauersto� bei Nitri�kation für

Nitri�zierer
HdenBO Hemmkonstante von Sauersto� auf Sticksto�aufnahme der

Denitri�zierer
HdenN Hemmkonstante von Sauersto� auf Denitri�kation
HdenNO3 Hemmkonstante von Nitrat auf Disticksto�oxidreduktion
mdenNO3,mdenNO2,
mdenN2O

Erhaltungskoe�zienten bezogen auf NO−3 , NO
−
2 und N2O für

Denitri�zierer
mAMO,mNIR Erhaltungskoe�zienten bezogen auf NH+

4 und NO−2 für Ni-
tri�zierer

δnit, δden Sterberaten der Ammonium- und Nitritoxidierer und der De-
nitri�zierer

µmax
AMO, µ

max
NIR Maximale Wachstumsraten der Ammonium- und Nitritoxidie-

rer
µmax
denO, µ

max
denN Maximale Wachstumsraten der Denitri�zierer bezogen auf O2

bzw. NO−3 , NO
−
2 und N2O

vmax
nitNH4, v

max
nitNO2 Maximale Umsatzgeschwindigkeiten von NH+

4 und NO−2
während Nitri�kation

vmax
denNO3, v

max
denNO2,

vmax
denN2O

Maximale Umsatzgeschwindigkeiten von NO−3 , NO
−
2 und

N2O während Denitri�kation
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Tabelle 3.4.: Parameterwerte
Parameter Einheit Literatur Modell Referenzen

Anfängliche Anteile

Fden - 0,02-0,6 0,6 [36],[44]
FAMO - 0,06 0,06 [44]
FNIR - 0,06 0,06 [44]
Halbe Sättigungskonstanten

KC mg C g−1 Boden TG 0,001-0,017 0,015 [34],[36]
KO [%] 0,002
KN mg N g−1 Boden TG 0, 02 ·10−3−

0, 012
0,01 [1],[34],[36],[38]

Kden mg N g−1 Boden TG 0, 02 ·10−3−
0, 012

0,02 [1],[34],[36],[38]

Knit [%] 0,0129 0, 002 [51]
KOnit [%] 0,002
Hemmkonstanten

HdenBO [%] 0,1
HdenN [%] 0,00-0,485 [25]
HdenNO3 mg N g−1 Boden TG 3, 58 · 10−3 3, 58 · 10−3 [25]
Erhaltungskoe�zienten

mdenNO3 mg N mg−1 C h−1 0,09-0,18 0,0018 [7],[36]
mdenNO2 mg N mg−1 C h−1 0,025-0,07 0,0007 [7],[36]
mdenN2O mg N mg−1 C h−1 0,079-0,16 0,0016 [7],[36]
mAMO mg N mg−1 C h−1 0,007
mNIR mg N mg−1 C h−1 0,007
Sterberaten

δnit h−1 0,000625-
0,042

0, 625 · 10−3 [11],[28],[51]

δden h−1 0-0,042 0, 15 · 10−3 [11],[36],[51]
Wachstumsraten

µmax
AMO h−1 0,01-0,28 0,01 [1],[28]
µmax
NIR h−1 0,01-0,28 0,01 [1],[28]
µmax
denO h−1 0,01-0,28 0,001 [1],[28]
µmax
denN h−1 0,01-0,28 0,001 [1],[28]
Umsatzgeschwindigkeiten

vmax
nitNH4 mg N mg−1 C h−1 0,02
vmax
nitNO2 mg N mg−1 C h−1 0,04
vmax
denNO3 mg N mg−1 C h−1 0,021-0,28 0,0058 [1],[36]
vmax
denNO2 mg N mg−1 C h−1 0,077-0,23 0,0093 [36]
vmax
denN2O mg N mg−1 C h−1 0,11-2,27 0,012 [36]
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3.1.5. Modellgrenzen und Szenariende�nition

Für die ersten Simulationen nahm ich konstante Bedingungen im Boden betre�end Tem-

peratur, pH, Wassergehalt und verfügbaren Sauersto� bzw. Redoxpotential an. Über

Redoxpotential und verfügbaren Sauersto� ist bekannt, dass sie positiv miteinander

korrelieren, so dass im Modell kein getrennter Ein�uss auf die Umwandlungsprozesse

angenommen wird. Anaerobe Bedingungen, welche Denitri�kation induzieren, spiegeln

ein Redoxpotential von 300 mV und aerobe Bedingungen ein Redoxpotential von 500

mV wieder [40].

Drei Szenarien wurden de�niert, um die Auswirkungen von verschiedenen, statischen

Sauersto�bedingungen im Boden auf die Dynamik der Sticksto�transformationen zu

untersuchen. Mittels der Simulation mit rein aeroben und rein anaeroben Bedingungen

kann das Modell validiert und mit den Modellen für die getrennten Prozesse verglichen

werden, da mit diesen Sauersto�gehalten die qualitativ gleichen Ergebnisse erzielt wer-

den müssen, wie sie isolierte Nitri�kations- und Denitri�kationsmodelle liefern. Die Mo-

dellläufe wurden zunächst für aerobe (100% O2-Gehalt) und anaerobe (0% O2-Gehalt)

Bedingungen durchgeführt. Die Ergebnisse dieser Simulationen können direkt mit den

Ergebnissen der Einzelmodelle vergleichen werden, um die korrekte Implementierung

der Teilmodelle zu prüfen. Das Szenario mit niedrigem Sauersto�gehalt (15%O2-Gehalt,

auch als transiente Bedingungen bezeichnet) repräsentiert einen Bereich, indem beide

Prozesse - Nitri�kation und Denitri�kation - gleichzeitig statt�nden. Dieses Szenario

gibt die Bedingungen in einem nicht gesättigten Boden mit einem Bodenfeuchtegehalt

wieder, der zu eingeschränkter Sauersto�verfügbarkeit führt. Alle weiteren Parameter

wurden wie in Tabelle 3.4 beschrieben verwendet.

Die Anfangsbedingungen für Nitrit und Disticksto�monoxid wurden auf null gesetzt,

Ammonium und Nitrat hatten dagegen Anfangskonzentrationen gröÿer null.

Organischer Kohlensto� (DOC) und Kohlensto�dioxid (CO2) wurden als im Über�uss

vorhanden angenommen und stellten somit nicht-limitierende unspezi�sche Kohlensto�-

quellen dar. Der verfügbare Sauersto� wurde zunächst ebenfalls nicht als dynamische

Zustandsgröÿe berücksichtigt, sondern in der Form eines konstanten Kontrollparame-

ters.
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3.2. Sensitivitätsanalyse

Um diejenigen Modellparameter zu identi�zieren, die den gröÿten Ein�uss auf die Va-

rianz des Modells haben, wurde für aerobe (O2 = 100%), transiente (O2 = 15%) und

anaerobe (O2 = 0%) Bedingungen eine Sensitivitätsanlyse mit 31 Modellparametern

durchgeführt.

1000 Parametersätze 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 möglich 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% über und unter dem Wert für die

Simulationen abgeschätzt [31, 41]. Für jeden Parameter wurde eine Korrelationsanalyse

basierend auf den Ergebnissen der Monte Carlo-Simulationen durchgeführt. Der Beitrag

jedes Parameters zu der Varianz jeder Zustandsgröÿe über 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 ein�ussreich betrach-

tet. Für jede Zustandsgröÿe wurden diese ein�ussreichen Parameter ausgewählt und

ihr Beitrag zur Varianz (Contribution to Variance, CTV) getrennt für sechs Zeitpunkte

(10, 100, 200, 500, 700 und 900 Stunden) berechnet.

Für die CTV-Analyse wurde zunächst eine Rangtransformation mit den stochastischen

Parametern für die sechs spezi�zierten Zeitpunkte berechnet und anschlieÿend eine

Rangkorrelation mit dem Spearman Rangkorrelationskoe�zienten, ein nichtparametri-

sches Maÿ für die statistische Abhängigkeit zwischen zwei Variablen, berechnet [24].

Mit den resultierenden Daten wurde der Beitrag der Parameter zu der Varianz jeder

Zustandsgröÿe berechnet.

3.3. Implementation

Das Di�erentialgleichungssystem wurde numerisch mit der Mathematica (Version 8.0,

Wolfram) Routine NDSolve gelöst. Die Sensitivitätsanalyse wurde mit Hilfe in Ma-

thematica implementierter Funktionen durchgeführt. Der Quellcode be�ndet sich im

Anhang.
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3.4. Parameteroptimierung

Die Parameteroptimierung des Modells mit den experimentellen Daten führte ich per

Hand durch, da für die Anwendung eines Optimierungsprogramms die Datengrundlage

zu dünn war. Vier Messzeitpunkte, von denen einer den Anfangswert stellt, sind nicht

ausreichend, um eine Dynamik zu erkennen. Für bessere Ergebnisse müssten experimen-

telle Daten sowohl über einen längeren Zeitraum (zehn Tage) als auch in einer höheren

zeitlichen Au�ösung (eine Messung mindestens alle 24 Stunden) zur Verfügung ste-

hen. Auÿerdem führten die unterschiedlichen Gröÿenordnungen der Ammonium- und

Nitratkonzentrationen gegenüber der Nitratkonzentration zu Schwierigkeiten bei der

Wahl einer für alle drei Zustandsgröÿen passenden Fehlerfunktion. Daher optimierte

ich die Ammonium-, Nitrit- und Nitratkonzentrationen per Hand nach visuellen Ge-

sichtspunkten.

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

Ansätzen:

� A: Wassergehalt= 50% des WHKmax mit Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 15,

AEG 30)

� B: Wassergehalt = 50% des WHKmax ohne Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 15,

AEG 30)

� C: Wassergehalt = 80% des WHKmax mit Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 30)

� D: Wassergehalt = 80% des WHKmax ohne Acetylenzugabe (AEG 02, AEG 30)

Jeder dieser Ansätze wurde mit den standort- und ansatzspezi�schen Startwerten

(Ammonium-, Nitrat und Nitritkonzentrationen, mikrobieller Kohlensto�, gelöster or-

ganischer Kohlensto�, Anteile von Denitri�zierern, 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. Für AEG 15 bei 80% des WHKmax galt dies ebenso, so dass für

den höheren Wassergehalt zwei Standorte ausgeschlossen werden mussten.

Für die Optimierung wurde der organische Kohlensto� DOC als Funktion der Zeit

in Einklang mit den experimentellen Daten zum DOC implementiert, da die Konzen-

tration im Laufe des Versuchs deutlich zurückging und eine Limitierung nicht ausge-

schlossen werden konnte. Mit dieser Vorgehensweise konnte vermieden werden, dass der

Kohlensto� als Zustandsgröÿe modelliert werden musste, die von den Denitri�zierern

konsumiert wird und aus absterbender Biomasse entsteht.

Die vorhandenen Daten schränkten die Optimierung und die Güte 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 Zustandsgröÿen zur Verfügung. Für die Genabundanzen gab es lediglich Ein-

fachmessungen, die keine erkennbare Dynamik aufwiesen. Um Veränderungen in den

Abundanzen zu erkennen, reicht eine Zeitreihe über 144 Stunden nicht aus.

Daher wurden diese Messungen nur für die Bestimmung der anfänglichen Anteile der

Denitri�zierer und Nitri�zierer (Fden, FAMO, FNIR) verwendet:

Fden =

∑
denitri�zierende Gene bei t0∑

denitri�zierende Gene bei t0 +
∑

nitri�zierende Gene bei t0
.

Die Berechnung für FAMO = FNIR erfolgte analog zu Fden. B0 wurde aus den Daten

zum mikrobiellen Kohlensto� Cmic bei t0 gewonnen. Fden, FAMO, FNIR, DOC(0), B0,

NH+
4 (0), NO

−
3 (0), NO

−
2 (0) wurden spezi�sch für jeden Standort und Ansatz angege-

ben (Tabelle 3.5).

Tabelle 3.5.: Standortspezi�sche Parameter- und Anfangswerte aus den Experimenten.
In Fnit sind die Werte für FAMO und FNIR zusammengefasst.
O2

[%]
vmax
denN2O

[s−1]
NH+

4 (0)
[mg N/
g Boden
TG]

NO−3 (t)
[mg N/
g Boden
TG]

NO−2 (t)
[mg N/
g Boden
TG]

B0 [mg
C/ g
Boden
TG]

Fden

[-]
FNit

[-]

AEG 02

A 100 0 0,178 0,128 0,0055 2,834 0,362 0,638
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

AEG 15
A 100 0 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

AEG 30

A 100 0 0,071 0,124 0,0022 1,592 0,790 0,210
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 für Ammonium, Nitrat und Nitrit vorlagen, war es sinnvoll Para-

meter zu optimieren, die Ein�uss auf diese Zustandsgröÿen haben oder von diesen direkt

beein�usst werden. Die Umsatzgeschwindigkeiten vmax
denNO3, v

denmax
NO2 , vmax

nitNH4, v
max
nitNO2 be-

stimmen für einen Zeitraum von knapp 150 Stunden die Dynamik von Ammonium,

Nitrat- und Nitritkonzentrationen. vmax
denN2O konnte nicht in die Optimierung einbezogen

werden, da weder für die N2O- noch für die N2-Konzentration Daten vorhanden waren.

Die mikrobiellen Wachstums-und Sterberaten wurden auf null gesetzt, da innerhalb von

sieben Tagen keine signi�kante 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 fügte ich für die Op-

timierung den Parameter min ein, der konstant Ammonium zufügt. Natürlich verläuft

die Mineralisierung nicht konstant, aber für den kurzen Untersuchungszeitraum von 144

Stunden konnte dies angenommen werden, da die Mineralisierung ein eher langsamer

Prozess ist.

Per Hand passte ich die Konzentrationsverläufe von Nitrat und Nitrit den Daten aus

den Experimenten für die drei Standorte und jeweiligen Ansätze an. Die Ammonium-

dynamik versuchte ich dann durch Anpassung der Mineralisierungsrate zu tre�en. Ich

ging dabei nach rein visueller Abschätzung vor.

Für die Auswertung zog ich vier verschiedene Fehlerde�nitionen heran. Der Fehler wur-

de für die jeweilige Konzentration (NH+
4 , NO

−
3 , NO

−
2 ) an einem Zeitpunkt (0, 24, 48,

144 h) berechnet und die Fehler der drei Substanzkonzentrationen anschlieÿend addiert.

Die aufsummierten Fehler der vier Zeitpunkte wurden dann wiederum addiert.

Da die Nitratkonzentrationen teilweise deutlich höher aus�elen als die Ammonium- und

besonders die Nitritkonzentrationen, musste bei der Wahl des Fehlers darauf geachtet

werden, dass diese Unterschiede in der Gröÿenordnung keinen Ein�uss haben. Daher

erschien die Wahl des relativen Fehlers [52] sinnvoll.

Ob die Abweichung des Modellwerts (xM) vom Datenwert (xD) nach oben oder unten

erfolgte, war für mich nicht ausschlaggebend und da der aufsummierte relative Fehler

auÿerdem durch einen vorzeichenbehafteten Einzelfehler bei der Addition der Einzel-

werte verfälscht werden würde, wählte ich den Betrag der Di�erenz (Gl. 3.21).

Frel =
∑

t=0,24,48,144h

∑
i=NH+

4 ,NO−3 ,NO−2

|xiM(t)− xiD(t)|
xiD(t)

(3.21)

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. Auÿerdem ergeben sich Schwierigkeiten, wenn der Datenwert

null ist.

Eine weitere häu�g genutzte Fehlerfunktion ist die Summe der gewichten Fehlerquadrate

(Gl. 3.22) [52].

FwSSR =
∑

t=0,24,48,144h

∑
i=NH+

4 ,NO−3 ,NO−2

(xiM(t)− xiD(t))2

xiD(t)
(3.22)

Auch diese Fehlerde�niton 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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Auÿerdem werden durch die einfache Wichtung Unterschiede in den Gröÿenordnungen

zwischen zwei Zustandsgröÿen nicht ausgeglichen.

Um diesen Nachteil auszugleichen, kann der Nenner ebenfalls quadriert werden, so dass

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

Fsrel =
∑

t=0,24,48,144h

∑
i=NH+

4 ,NO−3 ,NO−2

(xiM(t)− xiD(t))2

(xiD(t))
2

(3.23)

Durch die Quadrierung erhalten groÿe Abweichungen einen höheren 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 verstärkt.

Für die Bewertung der Parameteroptimierung wurde ein Fehler benötigt, der relativ zur

Gröÿenordnung der einzelnen Substanz ist, so dass Unterschiede zwischen den Substan-

zen keinen Ein�uss haben und der Abweichungen nach oben und unten gleich bewertet.

Allerdings dürfen groÿe 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 erfüllen:

Der Fehler wird relativ berechnet, so dass Unterschiede in den Gröÿenordnungen der

Substanzen keine Rolle spielen. Abweichungen des Modellwerts vom Datenwert nach

oben und nach unten werden gleich bewertet.

FFF =
∑

t=0,24,48,144h

∑
i=NH+

4 ,NO−3 ,NO−2

(
10

∣∣∣∣Log xiM (t)

xi
D

(t)

∣∣∣∣ − 1

)
(3.24)

Jedoch kann der Fehler bei sehr kleinen absoluten Abweichungen sehr groÿ werden.

Abhilfe kann eine Schranke für Modell- und Datenwert scha�en, unterhalb derer der

Fehler auf einen geringen Wert gesetzt wird.
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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 �nden. Nitrat, Nitrit und Ammonium

versickern mit dem Bodenwasser in tiefere Bodenschichten, Disticksto�monoxid gast

aus dem Boden aus. Sticksto� wird durch P�anzen aufgenommen und durch Mahd und

Fraÿ entfernt. In meiner Arbeit konzentrierte ich mich auf die Nitri�kations- und Deni-

tri�kationsprozesse, daher fanden all diese Prozesse keinen Eingang in mein Modell.

Die Anwendung von Zeitreihen auf das Modell ermöglichte die Simulation realistischer

Bedingungen, ohne die jeweiligen Gröÿen explizit zu modellieren. Sauersto�zeitreihen

lieÿen die Simulation mit dynamischem Sauersto�gehalt zu und auch Zeitreihen für

Wassergehalt und Temperaturen im Boden konnten in mein Modell mit einbezogen

werden.

Innerhalb der Biodiversitätsexploratorien wurde für ausgewählte Standorte alle zehn

Minuten die Bodenfeuchte (SMC) in 10 bis 20 cm 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 längerfristigen Unterbrechungen. Die Daten stammen aus den Klimadaten

des Projekts Instrumentation von Falk Hänsel, Thomas Nauss und Spaska Forteva von

der Philipps-Universität in Marburg (ID 14046, Version 1.0.57).

Aus diesen Zeitreihen wurden möglichst vollständige Messungen für Grünlandstand-

orte ausgewählt. Verwendet wurden schlieÿlich 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). Für die Bodentemperatur wur-

de die Zeitreihe von HEG 03 gewählt, da sich die Werte und die Dynamik in beiden

Standorten sehr stark glichen. Für die Bodenfeuchte wurden die Werte der jeweiligen

Standorte verwendet.

Düngung kann nicht als eine Zeitreihe im eigentlichen Sinne bezeichnet werden. Legt

man aber ein Datum für den Beginn der Simulationszeit fest, ist es möglich, die Dün-

gezeitpunkte in das Modell eingehen zu lassen. Um Simulationsläufe für einen längeren

Zeitraum durchführen können, wurde ein zusätzlicher konstanter Ammoniuminput zur

Gleichung für die Ammoniumkonzentration hinzugefügt. Ohne diesen zusätzlichen Term

wurde unter nicht strikt anaeroben Bedingungen sämtliches Ammonium umgewandelt,

so dass nach etwa 1000 Stunden die Konzentration auf null sank. Dies hatte das Aus-

sterben der Nitri�zierer zur Folge. Nach 1000 Stunden kam die Nitri�kation also zum

Stillstand, was nicht den realen Umständen entspricht. Um ein komplettes Aussterben

der Nitri�zierer zu verhindern, fügte ich einen zusätzlichen unspezi�schen, konstanten

Ammoniumeintrag (NH4Input = 0, 0005 mg N g−1 Boden TG h−1) hinzu. Dies führte
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dazu, dass die Nitri�zierer mit geringer Abundanz überleben konnten. Literaturwerte

für Brutto-Mineralisierungsraten liegen bei 0, 0191 · 10−3 bis 0,0001 mg N g−1 Boden

TG h−1 [54, 10]; Nettoraten bei bis zu 0, 02110 · 10−3 mg N g−1 Boden TG h−1 [62].

Damit liegt der von mir gewählte Wert etwas über den Literaturwerten. Jedoch sind in

dieser Rate nicht nur Einträge aus Mineralisierung, sondern auch aus Sticksto��xierung

oder anderen Sticksto�quellen enthalten.

3.5.1. Sauersto�

Eine realistischere Ausprägung des Sauersto�gehalts des Bodenwassers als konstante

Werte, wie in den vorhergegangenen Simulationen verwendet, konnte durch die Inter-

polation von Zeitreihen erreicht werden. In den Biodiversitätsexploratorien wurden zwar

keine Werte für den Sauersto�gehalt im Boden gemessen, aber gemäÿ der in Kapitel 2.2

beschriebenen Umrechnung der Bodenwassergehalte in Werte für den Sauersto�gehalt

konnte eine Zeitreihe erstellt werden. Anfänglich 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 erwähnt gleichzeitig auch die Bodenfeuchte selbst eine Rolle für

das Wachstum der Mikroorganismen spielt, wurde in einem zweiten Schritt die Auswir-

kung der Bodenfeuchte an das Wachstum der Mikroorganismen gekoppelt. Der Ein�uss

der Bodenfeuchte auf die Nitri�zierer wurde durch Multiplikation des unten stehenden

Terms an die Wachstumsrate der Mikroorganismen berechnet. BF (t) ist hierbei die

Bodenfeuchte in Abhängigkeit von der Zeit, K stellt die Halb-Sättigungskonstante dar

und n bestimmt die Steigung.

EinflussBF (t) =
BF (t)n

Kn +BF (t)n

Anfänglich 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. Für psychrotolerante Mikroorganismen liegt

die optimale Temperatur zwischen 20 und 30◦C. Temperaturen unter null und über
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40◦C lassen das Wachstum stagnieren. In dieser Temperaturklasse liegt ein Groÿteil der

im Boden lebenden Bakterien und Archaeen [40].

Abbildung 3.2.: Ein�ussfaktor der Temperatur auf das Wachstum der
Mikroorganismen.

Der Ein�uss der Temperatur auf die Aktivität der Mikroorganismen konnte, so wie

auch der Ein�uss der Bodenfeuchte, mit Hilfe eines selbst entwickelten empirischen

Terms, der den Ein�uss der Beschreibung in Madigan et al. [40] entsprechend wiedergibt

und der an die Wachstumsraten multipliziert wird, ausgedrückt werden. Topt entspricht

der optimalen Temperatur für das mikrobielle Wachstum (in ◦C) und T (t) der aktuellen

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

EinflussTemp(t) = e−
(T (t)−Topt)

n

bn .

Anfänglich wurde wie in den vorhergegangenen Simulationen ein Ammonium- und

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

3.5.4. Düngung

Der externe Eintrag bzw. die Entnahme von Sticksto� ist nur schwer quanti�zierbar.

Man kann dabei drei Fälle unterscheiden:

� Eintrag durch Düngung

� Eintrag und Entzug durch Viehbesatz

� Eintrag und Entzug durch Mahd
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Sonja Gockel und W.W. Weisser von der Universität Jena vom lokalen Management

der Biodiversitätsexploratorien haben Daten zur Landgröÿe, Nutzungsart, Nutzungs-

intensität, Entwässerung, Bewässerung, Beweidung, Schnitten, Mahd, Ertrag, Dün-

gung, P�egemaÿnahmen und Nutzungshintergrund des Standorts zusammengetragen

(GL_survey_all_exploratories_avaiableInfo, ID 5120, Version 1.98.46).

Um in Unterkapitel 4.4.1.5 die Düngung mit den Zeitreihen für Bodenfeuchte und -

temperatur verbinden zu können, verwendete ich auch hier die Standorte HEG 03 und

HEG 29.

HEG 03 ist eine Wiese, die zwei Mal im Jahr gedüngt (ohne Angabe über die Zeit-

punkte) und drei Mal gemäht wurde. Beweidet wurde die Fläche wenig. HEG 29 wurde

in einer Mischform sowohl als Weide als auch als Wiese genutzt. Über die Häu�gkeit

der Düngung und den Zeitpunkt gibt es keine Angaben. Da die Fläche auch als Weide

genutzt wurde, nahm ich eine einmalige Düngung an. Ein bis zwei Mal im Jahr wurde

die Fläche gemäht und teilweise durch Mutterkühe beweidet (Tabelle 3.6). Die Dün-

Tabelle 3.6.: Landnutzung für HEG 03 und HEG 29.
Standort Düngungs-

intensität

Häu�gkeit der

Mahd

Beweidungs-

intensität

HEG 03 122,4 3 13
HEG 29 54,6 1,4 50,75

gung von landwirtschaftlich genutzten Flächen geschieht im optimalen Fall drei bis vier

Wochen vor Beginn der Vegetationsperiode. Dies ist in Deutschland in der Regel im

März. Auch in den Biodiversitätsexploratorien erfolgte eine Düngung auf den jeweili-

gen Flächen, sofern angegeben, im März und gegebenenfalls im Juni.

Für die Düngung sind für viele Standorte Informationen über Häu�gkeit, Zeitpunkt,

Düngemittel und Zusammensetzung verfügbar (Tabelle 3.7). Da für HEG 29 keine An-

gaben über die Zeitpunkte und Häu�gkeit der Düngung vorhanden sind, ging ich auf-

grund der gedüngten Sticksto�menge von einer einmaligen Düngung Ende März aus.

Die Angaben aus den Exploratorien bezogen sich auf die genutzte Fläche und nicht

auf das Gewicht des Bodens, wie ich es in meinem Modell benutzte. Daher war eine

Umrechnung der Flächenangaben in Gewicht notwendig.

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

peratur in 10 cm Tiefe, Bodenprobe für die Experimente aus dem Oberboden).

Angenommen wurde eine Lagerungsdichte von 1,5 g pro cm3 (1500 kg/m3).

Eine Fläche von 1 ha (10000 m2) hat damit ein Volumen von 1000 cm3 (bei 10 cm

Tiefe), was einem Trockengewicht von 1500 t Boden entspricht. Bei einer Düngung 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
Fläche [ha] 19,83 8,38
Nutzungsart Wiese Mischform
Groÿvieheinheiten - 42
Tage mit Beweidung - 14
Anzahl Düngung 2 keine Angabe
Zeitpunkt der Düngung 8.4. und 26.6. keine Angabe
Menge Sticksto� [kg] 100 (70+30) 27
Düngemittel KAS KAS

Beide Standorte wurden mit Kalkammonsalpeter (KAS) gedüngt. KAS-Dünger besteht

zu 76% aus NH4NO3 und zu 24% aus CaCO3. Da der Dünger zu 50% aus Ammonium

und zu 50% aus Nitrat besteht ergeben sich Einträge von 0,5 x mg NH+
4 − N bzw.

NO3-N pro 1500 kg Boden.

HEG 03 hat eine Fläche von 19,83 ha und wird zweimal gedüngt, einmal mit 70 kg

Sticksto� und ein zweites Mal mit 30 kg Sticksto�. Daraus ergeben sich Konzentra-

tionen von 0,0012 mg NH+
4 − N pro g Boden für die erste Düngung und 0,0005 mg

NH+
4 − N pro g Boden für die zweite Düngung. Die Konzentrationen für Nitrat sind

entsprechend ebenfalls 0,0012 mg NO−3 − N pro g Boden für die erste Düngung und

0,0005 mg NO−3 −N pro g Boden für die zweite Düngung. HEG 29 hat eine Fläche von

8,38 ha. Diese Fläche wird einmal im Jahr mit 27 kg Sticksto� gedüngt und zusätzlich

14 Tage lang beweidet. Für die Düngung ergibt sich ein Ammoniumeintrag von 0,0011

mg NH+
4 −N pro g Boden und ebenfalls 0,0011 mg NO−3 −N pro g Boden Nitratein-

trag.

Auch durch den Viehbesatz wird Sticksto� eingetragen. Dieser wird allerdings vorher

durch die Beweidung dem System entzogen. Die Aufnahme von Nitrat und Ammonium

durch P�anzen und der Entzug von Sticksto� 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 Nitri�kationsprozess direkt. Daher be-

trachtete ich an dieser Stelle nur den Eintrag von Sticksto� durch Viehbesatz ohne auf

den gleichzeitigen Entzug durch die Beweidung einzugehen.

Für die Beweidung der Flächen in den Biodiversitätsexploratorien gibt es für HEG 29

Informationen über den Zeitraum, die Anzahl der Tiere und ihre Art, so wie die Um-

rechnung in Groÿvieheinheiten (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]. Für die 42 Groÿvieheinheiten, die für HEG 29

angegeben sind, ergibt sich daraus ein Eintrag von 5,46 kg N pro Tag auf der Fläche
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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 NH+
4 −N pro g Boden

für die 14 Tage der Beweidung. Die Verteilung der Ausscheidungen des Viehs auf der

Weide�äche ist nicht gleichmäÿig über die gesamte Fläche verteilt. Da aber die Vertei-

lung nur schwer abgeschätzt werden kann und mein Modell keinen räumlichen Bezug

hat, ging ich für die Modellierung von einer gleichmäÿigen räumlichen Verteilung über

die Gesamt�äche aus.

Der zusätzliche Ammoniumeintrag durch Düngung in HEG 03 folgt einer angenäherten

Dirac-Funktion:

NH4Eintrag(t) =
NDüngung1

a ·
√
π
· e−(

t−t1
a )

2

+
NDüngung2

a ·
√
π
· e−(

t−t2
a )

2

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

Anwendung der Dirac-Funktion war in Kombination mit NDSolve in der verwende-

ten Mathematica-Version 8 nicht möglich. NDüngung1 und NDüngung2 entsprechen den

jeweiligen Ammoniumzugaben und t1 und t2 den beiden Düngezeitpunkten. Für den

zusätzlichen Nitrateintrag sieht die Gleichung entsprechend aus.

Für den zusätzlichen Ammoniumeintrag durch einmalige Düngung und durch den 14-

tägigen Viehbesatz in HEG 29 gilt die folgende Gleichung:

NH4Eintrag(t) =
NDüngung1

a ·
√
π
· e−(

t−t1
a )

2

+

NAusscheidungen, für t2 ≥ t ≥ t1 + 14 · 24h

0, sonst.

Für den Nitrateintrag gilt:

NO3Eintrag(t) =
NDüngung1

a ·
√
π
· e−(

t−t1
a )

2

.
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4. Ergebnisse und Diskussion

4.1. Simulation

4.1.1. Ergebnisse

Die Modellläufe wurden mit der Parametrisierung aus Tabelle 3.4 für aerobe (100%

O2-Gehalt), transiente (15% O2-Gehalt) und anaerobe (0% O2-Gehalt) Bedingungen

durchgeführt. Die Simulationsergebnisse sind in den Abbildungen 4.1 und 4.2 darge-

stellt.

In den Simulationen führten anaerobe Bedingungen für alle Mikroorganismen zu insge-

samt niedrigeremWachstum als aerobe Bedingungen (Abb. 4.1), da die Wachstumsraten

unter anaeroben Bedingungen für die Nitri�zierer null und für die Denitri�zierer kleiner

waren als unter aeroben Bedingungen. Die Abundanz der Denitri�zierer wuchs unter

aeroben und transienten Bedingungen zunächst an, erreichten ein lokales Maximum

und sanken anschlieÿend wieder. Unter aeroben Bedingungen wurde das Maximum frü-

her erreicht (nach etwa 800 Stunden) und war höher. Das Maximum bei transienten

Bedingungen wurde erst nach 1000 Stunden erreicht. Anaerobe Bedingungen führten

zu einem Maximum nach etwa 750 Stunden, danach nahm die Abundanz der Denitri-

�zierer wieder ab. Die Abundanz blieb jedoch insgesamt deutlich niedriger als unter

aeroben und transienten Bedingungen, da die Denitri�zierer mit Sauersto� als Elektro-

nenakzeptor aufgrund des höheren Redoxpotentials [40] immer besser wachsen als mit

einem alternativen Akzeptor einer Sticksto�verbindung (Abb. 4.1 a). Unter anaeroben

Bedingungen nahm die Abundanz der Nitri�zierer kontinuierlich ab (Abb. 4.1 b und

c). 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 �el dabei deutlich

höher 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 für etwa 900 Stunden zu und anschlieÿend wieder

ab. Der höhere Sauersto�gehalt führte auch hier zu einem höheren 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) Denitri�zierer, (b) Ammoniakoxidierer und (c)
Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedingungen
im Bodenwasser für einen Simulationszeitraum von 1500 Stunden.

Die Simulationsergebnisse für die Ammoniumkonzentration (Abb. 4.2 a) zeigten un-

ter aeroben und transienten Bedingungen eine Abnahme durch die Nitri�kation. War

Sauersto� vorhanden, wurden die Ammoniakoxidierer aktiv und wandelten Ammoni-

um in Nitrit um. Je mehr Sauersto� dabei vorhanden war, desto schneller erfolgte

die Abnahme. Unter anaeroben Bedingungen wurde die Nitri�kation gehemmt und so

kaum Ammonium abgebaut. Die Nitritkonzentration stieg unter anaeroben Bedingun-

gen durch die Umwandlung von Nitrat zu Nitrit während der Denitri�kation zunächst

stark an und nahm anschlieÿend wieder ab, sobald Nitrit weiter zu Disticksto�monoxid

umgewandelt wurde. Unter aeroben und transienten Bedingungen wurde Nitrit wäh-

rend der Nitri�kation durch Ammoniumoxidation produziert und durch Nitritoxidation

abgebaut. Dadurch ergaben sich zunächst ein Anstieg bis zu einem Maximum nach etwa

800 bzw. 900 Stunden und anschlieÿend ein Rückgang (Abb. 4.2 b).

Durch Denitrifkation wurde Nitrat unter anaerober Bedingungen zu Nitrit reduziert

(Abb. 4.2 c). Zusätzlich zur Denitri�kation wurde Nitrat unter allen Sauersto�bedin-

gungen als Sticksto�quelle für die Denitri�zierer verbraucht. Daher war der Rückgang

unter anaeroben Bedingungen am schnellsten.

Die simulierten Disticksto�monoxidkonzentrationen nahmen unter anaeroben Bedin-

gungen während der Denitri�kation 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 Sticksto�verbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c) Ni-
trat und (d) Disticksto�monoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen im Bodenwasser für einen Simulationszeitraum von
1500 Stunden. Legende wie in Abb. 4.1.

4.1.2. Diskussion

Die Modellszenarien in dieser Arbeit wurden für konstante Sauersto�bedingungen durch-

geführt, um die grundlegenden Merkmale meines Modells herauszustellen. Abbildung

4.3 zeigt, dass das Modell in der Lage ist, für einen steigenden Sauersto�gehalt einen

entsprechenden Übergang in der Sticksto�dynamik zu produzieren.

Die Annahme einer konstanten gelösten organischen Kohlensto�quelle der Denitri�zie-

rer erlaubte es, den Ein�uss unterschiedlicher Sauersto�gehalte zu analysieren. Eine

Abnahme der gelösten organischen Kohlensto�konzentration würde in einer Verlangsa-

mung des Denitri�kationsprozesses resultieren und schlussendlich zu einem Abbruch,

sobald die Kohlensto�quelle komplett verbraucht wäre.

Disticksto�monoxid wird nicht nur in gasförmigen Sticksto� umgewandelt, sondern gast

auch aus dem Boden aus. In meinem Modell unterschied ich nicht zwischen diesen bei-

den Reduktionsprozessen, da sie die Sticksto�dynamik nicht weiter beein�ussen.

Existierende Modelle betrachten häu�g die Sticksto�dynamik unter entweder aeroben

oder anaeroben Bedingungen und beschränken sich so auf einzelne Transformationspro-

zesse des Sticksto�kreislaufs. Das Denitri�kationsmodell von Le�elaar und Wessel [36]

hängt von der denitri�zierenden Biomasse ab und gilt lediglich unter anaeroben Bedin-

gungen und vernachlässigt damit den Ein�uss von Sauersto�. Mein gekoppeltes Modell
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Abbildung 4.3.: Substanzkonzentrationen und mikrobielle Abundanzen für aufsteigende
Sauersto�gehalte (0 bis 100% mit einer Schrittweite von 0,2%).

erzeugte ähnliche Ergebnisse unter strikt anaeroben Bedingungen für die Dynamik von

Nitrit, Nitrat und Disticksto�monoxid wie das Modell von Le�elaar 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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Sticksto�verbrauch für den Zellerhalt der Mikroorganismen zurückzuführen.

Abbildung 4.4.: Vergleich der Simulationsergebnisse der Nitrat-, Nitrit- und Distick-
sto�monoxidkonzentrationen mit den Ergebnissen von Le�elaar und
Wessel [36]

Das Nitri�kationsmodell von Schauss et al. [51] hängt von der nitri�zierenden Bio-

masse ab, aber betrachtet ebenfalls nicht den Ein�uss von Sauersto�, bezieht sich also

nur auf aerobe Bedingungen. Mein gekoppeltes Modell produzierte unter strikt aeroben

Bedingungen eine ähnliche Dynamik für Ammonium und Nitrat (Abb. 4.5). Abwei-

chungen der Ergebnisse können durch Unterschiede in der Modellstruktur durch die

Aufnahme zusätzlicher Sticksto�quellen und der Berücksichtigung der Denitri�zierer

erklärt werden.

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 Nitri�kation als auch Denitri�kation sowie viele andere Sticksto�-

und Kohlensto�umwandlungsprozesse unter dynamischen Sauersto�bedingungen be-

trachten, sind in der Lage, die jeweiligen Sticksto�konzentrationen oder - emissionen aus

dem Boden detailliert und akkurat zu simulieren. Auf der anderen Seite benötigen 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 durchführen zu können. Diese Simulationen sind nicht notwendigerweise in der

Lage, Erkenntnisse über die zugrunde liegenden Prozesse zu ermöglichen, da multiple

verkettete Faktoren und Prozesse die Ergebnisse erzeugt haben. Mein Modell benötigt

eine geringere Anzahl von Parametern und Gleichungen, weiÿt allerdings dadurch auch

einige Beschränkungen auf. Ökologische Faktoren wurden auÿer Acht gelassen, nur zwei

Transformationsprozesse des Sticksto�kreislaufs wurden berücksichtigt und die Kohlen-

sto�konzentrationen waren �xiert. In diesem Fall waren weitere Ein�ussfaktoren, ab-

gesehen vom Sauersto�gehalt, nicht erwünscht und wurden daher ausgeschlossen. Das

Ziel dieser Arbeit war es, den Ein�uss von Sauersto� auf die Nitri�kations- und Denitri-

�kationsprozesse und die dazugehörige mikrobielle Biomasse zu beschreiben und nicht

die realistische Berechnung von Substratkonzentrationen.
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4.2. Sensitivitätsanalyse

4.2.1. Ergebnisse

Die Sensitivitätsanalyse zeigte den Ein�uss der Parameter auf die Varianz der Zu-

standsgröÿen und wird in Form von Balkendiagrammen dargestellt. Der Ein�uss der

wichtigsten Parameter ist für jede Zustandsgröÿe an sechs Zeitpunkten (t = 10, 100,

200, 500, 700, 900) für unterschiedliche Sauersto�bedingungen (aerob, transient, anae-

rob) dargestellt, um die Dynamik über die Zeit wiederzugeben (Abb. 4.6, 4.7, 4.8).

Als die neun ein�ussreichsten Parameter auf die Varianzen der Zustandsgröÿen stell-

ten sich die anfänglichen Anteile an der Gesamtbiomasse der Nitri�zier (FAMO und

FNIR), die maximalen Wachstumsraten (µmax
denO2, µ

max
denN , µ

max
AMO, µ

max
NIR) , die Sterberaten

der Mikroorganismen (δden, δnit) sowie der Erhaltungskoe�zient der Ammoniakoxidierer

(mAMO) heraus. Der Ein�uss der Parameter änderte sich für die meisten Zustandsgrö-

ÿen unter den verschiedenen Sauersto�bedingungen.

Die Varianz der Denitri�zierer wurde unter allen Sauersto�bedingungen stark von ihrer

Sterberrate (δden) geprägt (Abb. 4.6 a, d, g), da die Wachstumsrate durch die Fähig-

keit der Denitri�zierer bei Sauersto�mangel zu einem alternativen Elektronenakzeptor

zu wechseln, gerade auch im Vergleich zu den Wachstumsraten bei den Nitri�zierern,

etwas an Bedeutung verlor. Der Ein�uss der Sterberate nahm über die Zeit noch zu.

So lange Sauersto� nicht zu stark limitierend war, hatte auch die Wachstumsrate der

Denitri�zierer auf Sauersto� (µmax
denO2) einen deutlichen Ein�uss. Dieser E�ekt blieb je-

doch auf die ersten 300 Stunden beschränkt, da er mit der Zeit stark abnahm. Unter

strikt anaeroben Bedingungen wirkte sich an Stelle der Wachstumsrate auf Sauersto�

die Wachstumsrate auf Nitrat, Nitrit und Disticksto�monoxid (µmax
denN) deutlich auf die

Varianz aus. Genau wie die Rate auf Sauersto� verringerte sich ihr Ein�uss über die

Zeit.

Auch die Varianz der Ammoniakoxidierer wurde unter allen drei Sauersto�bedingun-

gen stark von ihrer Sterberate (δnit) beein�usst (Abb. 4.6 b, e, h). Ihre Wachstumsrate

(µmax
AMO) hatte unter aeroben Bedingungen einen deutlichen E�ekt. Allerdings nahm

dieser Ein�uss, so wie auch bei den Denitri�zierern, über die Zeit schnell ab. Der Erhal-

tungskoe�zient der Ammoniakoxidierer auf Ammonium (mAMO) zeigte zu Beginn der

Simulationszeit einen geringen Ein�uss. Der anfängliche Anteil der Ammoniakoxidierer

an der Gesamtbiomasse (FAMO) gewann unter anaeroben Bedingungen an Bedeutung,

die über die Zeit schnell wieder abnahm.

Wie schon bei den beiden anderen mikrobiellen Gruppen, wurde auch die Varianz der

Nitritoxidierer unter allen Sauersto�bedingungen stark von der Sterberate (δnit) geprägt

(Abb. 4.6 c, f, i). Auÿerdem war auch ihr anfänglicher Anteil an der Gesamtbiomasse
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(FNIR) von über die Zeit abnehmender Bedeutung. Dieser Ein�uss gewann an Bedeu-

tung, je weniger Sauersto� vorhanden war. Unter aeroben und transienten Bedingungen

beein�usste auch die Wachstumsrate der Denitri�zierer auf Sauersto� (µmax
denO2) kurzfris-

tig die Varianz der Nitritoxidierer, ebenso in geringem Maÿe die Wachstumsrate der

Ammoniakoxidierer (µmax
AMO) und die Wachstumsrate der Nitritoxidierer (µmax

NIR) selbst.

Unter anaeroben Bedingungen gab es diesen Ein�uss jedoch nicht.

Abbildung 4.6.: Beitrag zur Varianz der Denitri�zierer (a, d, g), Ammoniakoxidierer
(b, e, h) und Nitritoxidierer (c, f, i) unter aeroben (oben), transienten
(mitte) und anaeroben (unten) Bedingungen.

Für die Ammoniumkonzentration zeigte sich in der Sensitivitätsanalyse, dass ihre Va-

rianz unter aeroben und transienten Bedingungen verstärkt von der maximalen Wachs-

tumsrate der Ammoniakoxidierer (µmax
AMO) abhing. Unter anaeroben Bedingungen dage-

gen gewannen der anfängliche Anteil der Ammoniakoxidierer an der Gesamtbiomasse

(FAMO), der Erhaltungskoe�zient der Ammoniakoxidierer (mAMO) und die Sterberate

der Nitri�zierer (δnit) an Ein�uss (Abb. 4.7 a, c, e).

Die Varianz der Nitritkonzentration wurde unter aeroben und transienten Bedingun-

gen von den Wachstumsraten der Denitri�zierer auf Sauersto� (µmax
denO2) und der Nitri-

toxidierer (µmax
NIR) beein�usst. Bei geringem Sauersto�gehalt wuchs die Bedeutung der

Wachstumsrate der Nitritoxidierer gegenüber der der Denitri�zierer an. Unter strikt
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anaeroben Bedingungen war an erster Stelle die Wachstumsrate der Denitri�zierer auf

Nitrat, Nitrit und Disticksto�monoxid (µmax
denN) relevant (Abb. 4.7 b, d, f).

Abbildung 4.7.: Beitrag zur Varianz der Ammonium- (a, c, 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 maÿgeblich von der Wachstumsrate der Denitri�zierer auf Sauersto� (µmax
denO2) und

unter anaeroben Bedingungen von der Wachstumsrate auf Sticksto� (µmax
denN) beein�usst.

Unter allen drei Sauersto�bedingungen spielte auÿerdem die Sterberate der Denitri�zie-

rer (δden) eine geringe Rolle (Abb. 4.8 a, c, e). Für die Disticksto�monoxidkonzentration

�elen die Ergebnisse der Sensitivitätsanalyse ähnlich aus wie für die Nitratkonzentra-

tion. Die Wachstumsrate der Denitri�zierer auf Sauersto� (µmax
denO2) unter aeroben und
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transienten Bedingungen und die Wachstumsrate auf Nitrat, Nitrit und Disticksto�-

monoxid (µmax
denN) unter anaeroben Bedingungen bestimmten die Varianz. Ebenso hatte

die Sterberate der Denitri�zierer (δden) einen geringen Ein�uss. Zusätzlich jedoch hatten

auch die Wachstumsrate (µmax
AMO) und der anfängliche Anteil (FAMO) der Ammoniakoxi-

dierer einen sehr kurzfristigen Ein�uss auf die Disticksto�monoxidkonzentration unter

aeroben und transienten Bedingungen (Abb. 4.8 b, d, f).

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

Die Sensitivitätsanalyse wurde für die drei unterschiedlichen Sauersto�szenarien durch-

geführt, um die jeweils ein�ussreichsten Modellparameter zu identi�zieren. Durch die

Sensitivitätsanalyse konnte die Anzahl der wichtigen Modellparameter weiter reduziert

werden.

Am ein�ussreichsten waren die mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten. Die an-

fänglichen Anteile der mikrobiellen Gruppen an der Gesamtbiomasse beein�ussten die

Modelldynamik naturgemäÿ ebenfalls. Diese Parameter können relativ leicht in einfa-

chen Experimenten bestimmt werden, wohingegen Parameter wie die Halb-Sättigungs-

konstanten, Hemmungskonstanten und Erhaltungskoe�zienten, die nur mit hohem ex-

perimentellen Aufwand bestimmt werden können, einen geringeren Ein�uss zu haben

scheinen und so in einem ersten Ansatz vernachlässigt werden können.

Allerdings hat die Literaturrecherche zur Modellparametrisierung gezeigt, dass auch für

die Wachstums- und Sterberaten sehr unterschiedliche Werte gefunden werden. Auÿer-

dem sind Wachstumsraten für Denitri�zierer, die zwischen Sauersto� und Sticksto�ver-

bindungen als Elektronenakzeptor unterscheiden, schwer zu �nden.

Somit kann die Liste von 31 Parametern unterteilt werden in eine Gruppe, die für die

Parametrisierung des Modells notwendig und in eine Gruppe, die für die Modelldy-

namik wichtig ist, sowie in eine Gruppe von Parametern, die nur begrenzten Ein�uss

haben, so dass ihr genauer Wert nicht von groÿer Bedeutung ist. Der Sauersto�ge-

halt im Bodenwasser wurde nicht explizit als Parameter in der Sensitivitätsanalyse mit

einbezogen, aber seine signi�kanten Auswirkungen auf den Ein�uss der Wachstums-

raten sind o�ensichtlich. Unter aeroben Bedingungen waren die Wachstumsraten der

aeroben Mikroorganismen von Bedeutung, während unter anaeroben Bedingungen die

Wachstumsraten der anaeroben Mikroorganismen einen gröÿeren Ein�uss hatten. Wur-

de der Sauersto�gehalt sehr niedrig (transiente Bedingungen), wurde der Umschwung

zwischen den aeroben und den anaeroben Raten sichtbar. Zusammengefasst hatten die

Sterberaten der Nitri�zierer und Denitri�zierer einen deutlichen Ein�uss auf die meisten

Zustandsgröÿen unter allen Sauersto�bedingungen. Die Wachstumsraten der umwan-

delnden Mikroorganismen waren für die Varianz der Sticksto�verbindungen von stär-

kerer Bedeutung als die Umwandlungsgeschwindigkeiten der Nitri�kations- und Deni-

tri�kationsschritte. Die Sensitivitätsanalyse wurde für 1000 Stunden durchgeführt. Die

Experimente liefen jedoch nur über einen Zeitraum von 144 Stunden. Deswegen kön-

nen die Ergebnisse der Sensitivitätsanalyse nicht übertragen werden. Für einen kürze-

ren Beobachtungszeitraum sind weniger die mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten

und stattdessen die Umsatzgeschwindigkeiten der Sticksto�verbindungen von Bedeu-

tung. Die vorhergegangenen Simulationen zeigen jedoch, dass ein Simulationszeitraum
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von mindestens 1000 Stunden notwendig ist, um die vollständige Nitri�kations- Deni-

trifkationsdynamik abbilden zu können. Bei der Sensitivitätsanalyse ist eine zeitliche

Dynamik des relativen Ein�usses der Parameter auf die Varianz der Zustandsgröÿen

sichtbar. Für Nitrat und Disticksto�dioxid gibt es diese Dynamik kaum. Die Varianz

beider Verbindungen wird unter aeroben Bedingungen von der Wachstumsrate der De-

nitri�zierer mit Sauersto� und unter anaeroben Bedingungen von der Wachstumsrate

mit den Sticksto�verbindungen beein�usst. Unter aeroben Bedingungen existiert zwar

ein Ein�uss der Denitri�zierer, er beschränkt sich jedoch auf den Verbrauch von Nitrat

und Disticksto�monoxid als Sticksto�quelle. Unter anaeroben Bedingungen besteht der

Ein�uss der Denitri�zierer und damit ihrer Wachstumsrate neben dem Verbrauch als

Sticksto�quelle noch in der Umwandlung während der Denitri�kation.

Für Ammonium besteht eine zeitliche Dynamik nur unter anaeroben Bedingungen. Der

Ein�uss der anfänglichen Abundanz der Ammoniakoxidierer sowie ihres Erhaltungsko-

e�zienten geht unter anaeroben Bedingungen über die sechs Zeitpunkte zurück, wäh-

rend der Ein�uss der Sterberate steigt. Dieses Verhalten ist auf den Rückgang der am-

moniakoxidierenden Biomasse unter anaeroben Bedingungen zurückzuführen. Da die

Mikroorganismen bei Sauersto�mangel nicht wachsen, sondern aussterben, wird der

Ein�uss ihrer anfänglichen Abundanz niedriger, während ihre Sterberate an Bedeutung

gewinnt. Für Nitrit ist unter aeroben und transienten Bedingungen der Ein�uss der

Parameter dynamisch über die Zeit. Der Ein�uss der Wachstumsrate der Denitri�zie-

rer mit Sauersto� ist zunächst gering, wächst dann sprunghaft an, um dann wieder

langsam zurückzugehen. Da bei vorhandenem Sauersto� kaum denitri�zierert wird, ist

dieser Ein�uss auf den Verbrauch von Nitrit für den Zellerhalt zurückzuführen. Die

Wachstumsrate der Ammoniakoxidierer dagegen ist anfänglich sehr hoch, geht dann

aber wieder zurück und steigt dann wieder leicht an. Der kurzfristige starke Rückgang

liegt an dem zusätzlichen Ein�uss der Wachstumsrate der Denitri�zierer, der ab dem

zweiten Beobachtungspunkt auftritt. Da in der Analyse der relative Ein�uss betrachtet

wird, geht mit der erst verzögert einsetzenden Bedeutung der Wachstumsrate der Deni-

tri�zierer automatisch der relative Beitrag der Wachstumsrate der Ammoniakoxidierer

auf die Varianz von Nitrit zurück.

Die Ergebnisse der Sensitivitätsanalyse sollten sich so lange als robust erweisen, wie die

Dynamik der Sticksto�verbindungen und der mikrobiellen Biomasse erhalten bleibt.

Gegebenenfalls müssten lediglich die Beobachtungszeitpunkte angepasst werden, um

die gleichen Ergebnisse erkennen zu können.

Im Angesicht des Klimawandels ist auch der Ein�uss der Temperatur interessant. Durch

eine erhöhte Temperatur ist ein schnellerer Verlauf der gesamten Sticksto�- und mikro-

biellen Dynamik zu erwarten. Passt man die Beobachtungszeitpunkte der Analyse je-

doch entsprechend an, so sollte die Sensitivitätsanalyse die gleichen Ergebnisse liefern.
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Das bedeutet, dass steigende Temperaturen zu einer schnelleren Dynamik der Sensi-

tivitätsanalyse und damit zu schnelleren Änderungen in der Bedeutung der einzelnen

Modellparameter auf die Modelldynamik führt.
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4.3. Parameteroptimierung

4.3.1. Ergebnisse

Durch eine Parameteroptimierung der vier Umsatzgeschwindigkeiten und einem zusätz-

lichen Parameter für die Mineralisierungsrate wurde versucht, die Ergebnisse aus den

Experimenten an das Modell anzupassen.

Für die Ansätze A und B (50% desWHKmax) wurden die Umsatzgeschwindigkeiten der

Nitri�kation und für die Ansätze C und D (80% des WHKmax) die Umsatzgeschwin-

digkeiten der Denitri�kation optimiert, da die Nitri�kation unter anaeroben und die

Denitri�kation umgekehrt unter aeroben Bedingungen nur geringe Bedeutung hat.

Tabellen 4.1 zeigt die Ergebnisse der händischen Parameteroptimierung. In den beiden

untersten Zeilen der Tabelle stehen die berechneten Fehler.

Tabelle 4.1.: Per Hand optimierte Parameterwerte für die Standorte AEG 02, AEG 15
und AEG 30 in den Ansätze A, B, C und D mit relativem Fehler(Frel),
Summe der gewichteten Fehlerquadrate (FwSSR), quadriertem relativen
Fehler (Fsrel) und Fehlerfaktor(FFF ). Markiert sind in dunkelgrau die ge-
ringsten und in hellgrau die höchsten Fehlerwerte einer Fehlerde�nition
für alle Standorte.

AEG 02 AEG 15

A B C D A B

vmax
denNO3 0,0008 0,0002
vmax
denNO2 0,15 0,0015
vmax
nitNH4 0,001 0,003 0,002 0,0008
vmax
nitNO2 0,002 0,003 0,02 0,0015
min 0,001 0,003 0,0002 0,0002 0 0,0005
Frel 4,4180 6,0143 1,5730 10,2446 27,5943 19,4527
FwSSR 0,4561 0,3591 0,1363 0,1873 0,9899 0,3945
Fsrel 4,6772 5,0868 1,2691 48,5062 475,707 118,404
FFF 78,0292 21,5025 1,5758 9,2946 74,3997 36,7516

AEG 30

A B C D

vmax
denNO3 0,0012 0,0014
vmax
denNO2 0,0015 0,0025
vmax
nitNH4 0,0003 0,0005
vmax
nitNO2 0,0004 0,0001
min 0,0001 0,0003 0,0001 0,0001
Frel 5,8966 5,6379 11,0010 9,6144
FwSSR 0,6709 0,5462 0,4000 0,6288
Fsrel 7,2739 5,5591 37,7450 16,9625
FFF 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). Für fast alle Standorte und Ansätze, mit Ausnahme

von AEG 02 Ansatz B und AEG 30 Ansatz B, fällt die Umsatzgeschwindigkeit von

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

aktuellen Kenntnissen, da die Ammoniumoxidation den geschwindigkeitsbestimmenden

Schritt im Nitri�kationsprozess darstellt.

Alle vier gewählten Fehlerde�nitionen ergaben für Standort AEG 02 Ansatz C die

besten Ergebnisse (Abb. 4.9). Dies resultierte jedoch aus den lückenhaften Daten. Für

Ammonium waren die Daten vollständig, für Nitrat lagen jedoch nur zwei und für Nitrit

keine Datenpunkte vor.

Abbildung 4.9.: Verlauf von Ammonium-,Nitrat-, Nitrit- und Disticksto�monoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den expe-
rimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimalwerten
für 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 Disticksto�monoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-
perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten für 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 (Gl. 3.24). Bei

diesem zeigten die Ansätze C und D des Standorts AEG 30 deutliche Abweichungen

(Abb. 4.12). Für beide Ansätze waren die Fehler sehr groÿ. Dies ist vermutlich auf das

im Methodenteil erwähnte Problem der groÿen relativen Fehler bei kleinen absoluten

Abweichungen zurückzuführen.
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Abbildung 4.11.: Verlauf von Ammonium-, Nitrat-, Nitrit- und Disticksto�monoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-
perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten für Standort AEG 15 Ansatz A.

Zwar wurde hier mit einer Schranke gerechnet, jedoch darf diese nicht zu hoch gewählt

werden, um das Ergebnisse nicht zu verzerren. Da die Nitrat- und Nitritkonzentratio-

nen deutliche Gröÿenunterschiede aufwiesen, ist die Wahl einer gemeinsamen Schranke

schwierig. In diesem Fall lag das Problem vermutlich bei der Nitratkonzentration, die

für die letzten beiden Zeitpunkte vom Modell mit fast null berechnet wurde, während

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 Disticksto�monoxidkon-
zentrationen mit per Hand optimierten Parameterwerten und den ex-
perimentellen Daten (x) mit den jeweiligen Maximal- und Minimal-
werten für Standort AEG 30 Ansatz D.

Die Abbildungen für Standort AEG 02 Ansätze A und D, Standort AEG 15 Ansatz

B und Standort AEG 30 Ansätze A, B und C be�nden sich im Anhang.

4.3.2. Diskussion

Die im Zuge des Projekts durchgeführten Experimente sollten der Parametrisierung

des Modells dienen. Jedoch gab es massive Probleme, die dieses Unterfangen erschwer-

ten. Obwohl rechnerisch 78 µg NH+
4 − N pro Gramm Boden Trockengewicht auf die

Proben gegeben wurden (mit Ausnahme der Kontrollen), lag die experimentell ermit-

telte Di�erenz zwischen den Ammoniumkonzentrationen in den Kontrollen und in den

Replikaten beim ersten Messpunkt, also kurz nach der Zugabe, lediglich bei 20 bis 26

µg/g für 80% WHKmax und bei 29 bis 56 µg/g bei 50% WHKmax (Tab. 4.2). Bei einer

Zugabe von 78 µg/g auf die Replikate sollte die Di�erenz aber etwa 78 µg/g betra-

gen. Von der Ammoniumzugabe bis zur tatsächlichen ersten Messung verging etwa eine

Stunde. In der Zeit wurde zwar wahrscheinlich schon Ammonium umgewandelt, um die

gemessene Di�erenz zwischen Kontrollen und Replikaten zu erreichen, müsste die Um-

wandlungsrate von Ammonium in den Replikaten aber deutlich höher sein als in den

Kontrollen. Eine solch hohe Rate ist jedoch in den Daten für die nachfolgenden Mess-
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zeitpunkte nicht zu erkennen. Die Ammoniumkonzentration müsste bei einer solchen

Rate innerhalb weniger Stunden fast vollständig reduziert sein. Dies könnte durch einen

ammoniumproduzierenden Prozess wie die Mineralisierung nicht ausgeglichen werden.

Tabelle 4.2.: NH+
4 -Konzentrationen [µg NH+

4 −N/g Boden TG] in Kontrolle und Re-
plikaten bei t0 für 50% und 80% des WHKmax und ihre Di�erenz.

Kontrolle Replikate Di�erenz

50%
WHKmax

80%
WHKmax

50%
WHKmax

80%
WHKmax

50%
WHKmax

80%
WHKmax

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 würde den fehlenden Unterschied in der Dynamik

von Replikaten und Kontrollen (Abbildungen zur Dynamik in den Kontrollen be�nden

sich im Anhang) zu allen Messzeitpunkten erklären. Damit wäre jedoch die eigent-

lich gewünschte Auslösung der Transformationsprozesse durch die Ammoniumzugabe

ausgeblieben und die gemessene Dynamik würde 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-

klärt werden. Der Unterschied zwischen den Konzentrationen der beiden Wassergehalte

eines Standorts ist jedoch nicht erklärbar.

Unklarheiten gibt es auch beim Verlauf der Ammoniumkonzentration. Für 50% des

WHKmax ist die Abnahme weniger als erwartet (für AEG 30 kam es sogar zu einer

leichten Zunahme), für 80% des WHKmax gibt es sogar eine Zunahme. Eine mögliche

Erklärung besteht in der Mineralisierung. Dies ist jedoch ein eigentlich relativ langsam

verlaufender Prozess, der verstärkt unter aeroben Bedingungen abläuft. Die Zunahme

unter anaeroben Bedingungen könnte eventuell durch Nitritammoni�kation stammen.

Diese tritt in deutschen Grünlandböden jedoch nicht auf und ist eher in Reisfeldern

anzusiedeln. Die experimentellen Bedingungen (lange Lagerung und Sieben des Bodens

vor Beginn er Experimente) könnten jedoch zu dem Auftreten dieses Prozesses geführt

haben.

Die Parameteroptimierung gestaltete sich schwierig, da vier Messzeitpunkte über 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 für einige Substratkonzentrationen überhaupt eine Dynamik existierte

oder ob der abgebildete Verlauf einer Messreihe lediglich natürlich Schwankungen wie-

dergibt. Der bereits oben erwähnte Umstand, dass eventuell zu wenig Ammonium zuge-
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geben wurde, um eine veränderte Dynamik auszulösen, könnte hier eine Rolle spielen.

Eine weitere Möglichkeit, die Diskrepanz zwischen Experimenten und Modellergebnis-

sen zu erklären, ist die im Modell fehlende Verzögerung zwischen Ammoniumzugabe

und sichtbarer Reaktion in der Dynamik der Sticksto�verbindungen. Allerdings lässt

sich in den Daten eine solche Verzögerung 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 lässt. Dies ist jedoch nur in einem begrenzten Rahmen möglich,

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 Gröÿenordnungen, die mit Lite-

raturwerten vergleichbar und daher plausibel sind. Auÿerdem sind die Verhältnisse der

Umsatzgeschwindigkeiten der Nitri�kation zueinander in den meisten Fällen ebenfalls

realistisch.

Da ich aus den Daten keinen sicheren Rückschluss auf die Dynamik ziehen kann, gestal-

tete sich die Interpretation der Ergebnisse der Parameteroptimierung schwierig. Für ei-

ne bessere Parametrisierung mittels einer Parameteroptimierung sind neue Experimente

mit mehr Replikaten und mehr Messzeitpunkten nötig. Daher gri� ich bei allen weiteren

Simulationen auf die Parameterwerte aus der Literatur, die ich bereits im ersten Teil

der Arbeit verwendet habe, zurück.
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4.4. Zeitreihen

4.4.1. Ergebnisse

4.4.1.1. Sauersto�

Die berechneten Sauersto�zeitreihen aus den Biodiversitätsexploratorien bewegten sich

mit Werten zwischen 90 und 100% im aeroben Bereich. Daher war zu erwarten, dass die

Nitri�kation eine verstärkte Rolle spielen und Denitri�kation nur im begrenzten Rah-

men auftreten würde. Da es zwischen HEG 03 und HEG 29 kaum Unterschiede gab,

beschränke ich mich hier auf die Darstellung der Simulationen für HEG 03.

Die modellierten Ammoniumkonzentration nahmen durch Nitri�kation schnell ab. Nach

etwa 60 Tagen waren nur noch sehr geringe Konzentrationen vorhanden. Auch die Ni-

tratkonzentration ging rasch zurück. Da die Bedingungen aerob waren, ist dies auf die

Aufnahme von Nitrat als Sticksto�quelle durch die Denitri�zierer zu erklären. Die Ni-

tritkonzentrationen zeigten einen Zuwachs mit einem lokalen Maximum nach etwa 45

Tagen und anschlieÿender Abnahme. Disticksto�monoxid wurde aufgrund der aeroben

Bedingungen kaum produziert (Abb. 4.13 a). Die Abundanz der Denitri�zierer stieg

zunächst deutlich an, bis sie nach etwa 50 Tagen ein Maximum erreichten, anschlieÿend

nahm sie wieder ab. Ähnlich verhielt es sich mit den Ammoniakoxidierern auf einem

deutlich niedrigeren Level. Die Nitritoxidierer blieben bei konstant geringer Abundanz

(Abb. 4.13 b).

Abbildung 4.13.: Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse über einen
Zeitraum von 6700 Stunden für den Sauersto�gehalt von HEG 03.
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4.4.1.2. Sauersto� und Bodenwassergehalt

Wurde neben der Zeitreihe für Sauersto� auch der Ein�uss der Bodenfeuchte auf die

mikrobielle Aktivität mit einbezogen, zeigte sich für die Sticksto�verbindungen ein ganz

ähnliches Bild wie bei der Betrachtung ohne den Ein�uss des Bodenwassergehalts. Für

beide Standorte war die Dynamik von Sticksto�verbindungen und mikrobieller Biomas-

se vergleichbar, daher stelle ich wieder nur die Ergebnisse für HEG 03 vor (Abb. 4.14).

Der Bereich, in dem die Werte der Bodenfeuchte für beide Standorte lagen, befand sich

zwischen knapp 30 und 50% des volumetrischen Wassergehalts. Da der optimale Bereich

für die Mikroorganismen bei etwa 60% beginnt, bedeutet dies, dass die Wachstumsraten

durch die vorliegenden Werte für die Bodenfeuchte reduziert und die Umwandlungspro-

zesse verlangsamt wurden.

Abbildung 4.14.: Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse für Sauer-
sto�gehalt und Bodenfeuchte von HEG 03.

4.4.1.3. Sauersto� und Temperatur

Durch den zusätzlichen Ein�uss der Bodentemperatur kam es zu einem erkennbaren

Unterschied in der Dynamik von Sticksto�verbindungen und mikrobieller Biomasse.

Die Temperaturen zeigten einen deutlichen Jahresgang. Die Werte bewegten sich dabei

zwischen knapp über null und etwas über 25°C. Die Temperaturkurve startete im Sep-

tember und ging bis Juli, so dass in der Mitte der Gra�k (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 für beide Standorte gleich

verlief, wurden für 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

für HEG 29.

Die Nitratkonzentration nahm innerhalb der Simulationszeit von etwa 6700 Stunden

(knapp 300 Tage) ab. Die Abnahme erfolgte dabei zunächst relativ zügig, um sich dann

im Winter zu verlangsamen und bei steigenden Temperaturen wieder zu beschleunigen.

Der Verlauf der Ammoniumkonzentration folgte einer ähnlichen Dynamik. Die Nitrit-

konzentration stieg im Verlauf allmählich an, um kurz vor Ende der Simulationszeit

rasch wieder zu sinken.

Die Abundanz der Denitri�zierer 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. Für die Ammoniakoxidierer folgte die

Dynamik einem ganz ähnlichen Verlauf auf einem deutlich niedrigeren Level. Die Ab-

undanz der Nitritoxidierer blieb die gesamte Simulationszeit über auf einem konstant

geringen Level.

Abbildung 4.15.: Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse in logarith-
mischer Darstellung über einen Zeitraum von 6700 Stunden für Sau-
ersto�gehalt und Bodentemperatur von HEG 03.
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4.4.1.4. Düngung

Für die Simulationen mit zweimaliger Düngung für den Standort HEG 03 und ein-

maliger Düngung und 14-tägiger Beweidung für HEG 29 nahm ich die erste Düngung

fünf Tage nach Beginn der Simulationszeit an, gefolgt vom zweiten Eintrag durch die

zweite Düngung bzw. die Beweidung etwa zwei Monate später. Die Auswirkungen un-

tersuchte ich wieder für drei verschiedene Sauersto�bedingungen: aerobe, transiente und

anaerobe Bedingungen. Aerobe Bedingungen führten zu deutlichem Wachstum und ei-

nem deutlichen Anstieg der Abundanz von Denitri�zierern und Ammoniakoxidierern

(Abb. 4.16). Unter anaeroben Bedingungen verringerten sich die Abundanzen aller mi-

krobiellen Gruppen. Die Abundanz der Denitri�zierer verringerte sich unter aeroben

Bedingungen zunächst etwas, bis die erste Düngung erfolgte. Diese führte zu einem

deutlichen Anstieg für etwa 80 Tage. Anschlieÿend ging die Abundanz wieder langsam

zurück. Am Ende der Simulationszeit lag die Abundanz etwas unterhalb des Ausgangs-

werts, jedoch mit weiter fallender Tendenz. Die zweite Düngung war nicht deutlich in

den Ergebnissen erkennbar, da sie in einen Bereich der Dynamik �el, in dem die Ab-

undanz stark anstieg. Unter transienten Bedingungen verringerte sich die Abundanz

ebenfalls kurzfristig bis zur ersten Düngung. Genau wie unter aeroben Bedingungen

stieg die Abundanz anschlieÿend deutlich an. Das Maximum wurde jedoch etwas später

und mir geringerer Abundanz erreicht.

Die Abundanz der Ammoniakoxidierer �el unter allen Sauersto�bedingungen, unter an-

aeroben Bedingungen jedoch am schnellsten.

Die Abundanz der Nitritoxidierer nahm für alle Sauersto�bedingungen ab. Dies ge-

schah, da die Nitritkonzentrationen zu gering waren, als dass die Wachstumsrate der

Nitritoxidierer gröÿer gewesen wäre als ihre Sterberate. Bei der vorliegenden Parametri-

sierung und einem Sauersto�gehalt von 100% müsste die Nitritkonzentration gröÿer als

0,007 mg N/g Boden TG sein, damit die Nitritoxidierer ein positives Wachstum zeigen

könnten.

Im Verlauf der Ammoniumkonzentration waren deutlich die beiden Einträge durch

die Düngung zu erkennen (Abb. 4.17). Für anaerobe Bedingungen stieg die Konzen-

tration nach der Düngung durch den zusätzlichen konstanten Ammoniumeintrag leicht

weiter, transiente Bedingungen führten ebenfalls zu einem Anstieg zwischen den Dün-

gungen, jedoch war dieser Anstieg deutlich geringer. Unter aeroben Bedingungen nahm

die Konzentration nach der ersten Düngung zunächst leicht ab, nach der zweiten Dün-

gung stiegen die Konzentrationen wieder leicht an.

Auch in der Nitratdynamik waren Reaktionen auf die Düngung zu erkennen. Kurzfristig

sank die Konzentration, um als Reaktion auf die erste Düngung nach oben zu springen

und anschlieÿend wieder zu sinken. Bei der zweiten Düngung war wieder ein deutlicher
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Abbildung 4.16.: Simulierte Biomasse: (a) Denitri�zierer, (b) Ammoniakoxidierer und
(c) Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedin-
gungen für einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden mit zweima-
liger Düngung 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 stärker

und schneller als unter transienten Bedingungen.

Unter anaeroben Bedingungen war in der Nitritdynamik der Nitrateintrag durch die

Düngung erkennbar. Auf die Düngung 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 Düngung war durch einen leichten Knick in der Kurve zu erkennen. Ein Maximum

wurde nach etwa 75 Tagen erreicht. Anschlieÿend 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 Disticksto�monoxidkonzentrationen zeigten unten anaeroben Bedingungen eine deut-

liche Reaktion auf die Düngung. Diese bestand in einem Anstieg der Konzentration,

gefolgt von einer leichten Abnahme und einer weiteren geringen Zunahme als Reaktion

auf die zweite Düngung. Anschlieÿend 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 Disticksto�monoxid produziert.

Abbildung 4.17.: Simulierte Sticksto�verbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c) Ni-
trat und (d) Disticksto�monoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen für einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden
mit zweimaliger Düngung von HEG 03. Legende wie in Abb. 4.16.

Für den zweiten Standort, HEG 29, lieÿen sich sichtbare Unterschiede zu HEG 03

feststellen (Abb. 4.18).

Für die Denitri�zierer war die Reaktion auf die erste Düngung gleich. Der Eintrag durch

die 14-tägige Beweidung bewirkte jedoch einen längerfristigen und stärkeren Anstieg.

Unter transienten Bedingungen war zum Ende der Simulationszeit noch kein Rückgang

der Abundanz erkennbar. Unter aeroben Bedingungen zeigte sich ein solcher Rückgang

nach etwa 200 Tagen. Unter anaeroben Bedingungen nahm die Abundanz der Denitri-

�zierer auch an diesem Standort kontinuierlich ab.

Wie auch bei Standort HEG 03 nahm die Abundanz der Ammoniakoxidierer bis zur

zweiten Düngung ab. Je niedriger der Sauersto�gehalt, desto stärker. Durch den Am-

moniumeintrag durch die Beweidung verlangsamte sich der Rückgang unter transienten

Bedingungen deutlich. Unter aeroben Bedingungen kam es zu einem Anstieg, nach et-

wa 130 Tagen ging die Abundanz aber auch hier wieder zurück. Anaerobe Bedingungen

führten ebenfalls zu einem kontinuierlichen Rückgang.

Die Abundanz der Nitritoxidierer ging wiederum kontinuierlich zurück, da die Nitrit-
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konzentration zu gering war, um die Sterberate durch ihr Wachstum auszugleichen.

Abbildung 4.18.: Simulierte Biomasse: (a) Denitri�zierer, (b) Ammoniakoxidierer und
(c) Nitritoxidierer unter aeroben, transienten und anaeroben Bedin-
gungen für einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden mit einmali-
ger Düngung und kurzzeitigem Viehbesatz von HEG 29.

Der Konzentrationsverlauf von Ammonium für HEG 29 bis zur zweiten Düngung

bzw. bis zum Eintrag durch Beweidung glich dem von HEG 03 (Abb. 4.19). Durch die

Beweidung erfolgte für 14 Tage ein kontinuierlicher Anstieg. Anschlieÿend stiegen die

Konzentrationen für anaerobe Bedingungen weiter, während sie unter transienten Be-

dingungen leicht sanken und sich für aerobe Bedingungen deutlich verringerten.

Düngung und Beweidung unter anaeroben Bedingungen führten für die Nitritkonzen-

tration zu einem Anstieg für etwa 30 Tage und einem anschlieÿenden Rückgang. Unter

aeroben und transienten Bedingungen stiegen die Nitritkonzentrationen an, als Reaktion

auf die Beweidung verstärkte sich der Anstieg noch etwas. Unter aeroben Bedingungen

wurde nach etwa 130 Tagen das Maximum erreicht, bei geringem Sauersto�gehalt etwas

später.

Der Konzentrationsverlauf von Nitrat glich dem aus HEG 03, jedoch fehlte die zweite

Spitze durch die zweite Düngung, da durch die Beweidung lediglich Ammonium einge-

tragen wurde.

Auch der Verlauf der Disticksto�monoxidkonzentration 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.

Abbildung 4.19.: Simulierte Sticksto�verbindungen: (a) Ammonium, (b) Nitrit, (c) Ni-
trat und (d) Disticksto�monoxid unter aeroben, transienten und anae-
roben Bedingungen für einen Simulationszeitraum von 6700 Stunden
mit einmaliger Düngung und kurzzeitigem Viehbesatz von HEG 29.
Legende wie in Abb. 4.18.

4.4.1.5. Sauersto�, Bodenfeuchte, Temperatur und Düngung

Im letzten Schritt kombinierte ich die Zeitreihe für den Sauersto�gehalt, den Ein�uss

von Bodenfeuchte und Bodentemperatur und den Eintrag durch Düngung und Bewei-

dung. Gleichzeitig behielt ich den konstanten Ammoniuminput bei. Da die Düngung

im Frühjahr und Sommer (4. April und 26. Juni) erfolgte und die Zeitreihen für Bo-

denfeuchte (und damit Sauersto�gehalt) und Bodentemperatur leider keinen längeren

Zeitraum hergaben, reichte die Simulation lediglich vom 1. Januar bis zum 5. Juli. Die

resultierende simulierte Dynamik der beiden Standorte glich sich besonders für die Ab-

undanzen der mikrobiellen Biomassen.

Zwischen dem Start der Simulation und der ersten Düngung stieg die Ammonium-

konzentration in HEG 03 leicht an (Abb. 4.20). Durch die Düngung im April war ein

deutlicher Sprung zu verzeichnen, auf den wieder ein leichter Anstieg folgte. Die zweite

Düngung 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 Düngung

kam es zu einer ersten, durch die zweite Düngung zu einer zweiten Konzentrationsspit-

ze. Zwischen den Spitzen nahm die Konzentration jeweils wieder ab.

Die Nitritkonzentration zeigte eine leichte Zunahme. Nach der ersten Düngung war eine

erneute leichte Zunahme erkennbar. Die zweite Düngung 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 Disticksto�monoxid produ-

ziert.

Die simulierten Abundanzen aller mikrobiellen Gruppen nahmen über die Zeit ab.

Abbildung 4.20.: Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse über einen
Zeitraum von 6700 Stunden für Sauersto�gehalt, Bodenfeuchte und
Bodentemperatur von HEG 03.

Der Konzentrationsverlauf von Ammonium in HEG 29 war dem aus HEG 03 ähnlich.

Der Konzentrationsanstieg durch die Beweidung �el jedoch deutlich höher aus. Für die

Nitratkonzentration glich die Dynamik ebenfalls der aus HEG 03. Allerdings kam es zu

keiner zweiten Konzentrationsspitze, da keine zweite Düngung erfolgte. Die Nitritdyna-

mik ist aufgrund der Skalierung in der Abbildung nicht zu erkennen. Die Konzentration

stieg jedoch leicht an, sank bis zur ersten Düngung ein klein wenig und stieg als Re-

aktion auf die Düngung wieder. Die Beweidung führte zu einem weiteren Anstieg der

Nitritkonzentration. Die Disticksto�monoxidkonzentrationen waren aufgrund des aero-

ben Charakters wiederum kaum vorhanden.
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Die Abundanzen aller mikrobiellen Gruppen nahmen auch in HEG 29 über die Zeit ab.

Abbildung 4.21.: Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse über einen
Zeitraum von 6700 Stunden für Sauersto�gehalt, Bodenfeuchte und
Bodentemperatur von HEG 29.

4.4.2. Diskussion

Durch die Verwendung der Zeitreihen für Sauersto� konnten die Auswirkungen von

�uktuierendem Sauersto� untersucht werden. Der natürliche Sauersto�gehalt im Boden

ist nicht konstant, sondern verändert sich stetig. Dadurch werden auch die Umsatzge-

schwindigkeiten der Nitri�kations- und Denitri�kationsprozessen sowie die Wachstums-

raten der Mikroorganismen verändert. Da ich den Sauersto�gehalt des Porenwassers

aus dem Bodenwassergehalt berechnet habe und dieser ebenfalls Auswirkungen auf die

Aktivität der Mikroorganismen hat, konnte ich diese Zeitreihe nutzen, um die Simula-

tion weiter der Realität anzupassen. Das Gleiche galt bei der Verwendung der Zeitreihe

für die Bodentemperatur, die für einen Simulationszeitraum von mehr als einem hal-

ben Jahr von Bedeutung war. Die Daten zur Düngung und Beweidung machten es

möglich, die zusätzlichen Ammonium- und Nitrateinträge mit den Zeitreihen zu verbin-

den und so die realistischen Auswirkungen dieser vier Faktoren auf den Nitri�kations-

Denitri�kationsprozess zu erkennen.

Die Sauersto�zeitreihen der beiden Standorte HEG 02 und HEG 29 enthielten Werte
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zwischen etwa 90 und 100% des maximalen gelösten Sauersto�gehalts. Diese Werte lie-

gen im aeroben Bereich, weswegen die Denitri�kation gehemmt und die Nitri�kation

gefördert wurde.

In deutschen Grünlandböden herrschen meist aerobe Bedingungen vor, so dass die De-

nitri�kation kaum eine Rolle spielen dürfte, wenn der gesamte Boden homogen durch-

mischt wäre. Dies ist jedoch nicht der Fall. In kleinen Bereichen, sogenannten Mikroha-

bitaten, herrschen anaerobe Bedingungen. In diesen Mikrohabitaten wird dann denitri-

�ziert. Zwischen den aeroben und anaeroben Bereichen �ndet ein Sto�austausch statt.

Zwischen den beiden Bereichen be�ndet sich auÿerdem eine Übergangszone. Ammoni-

um, Nitrat und Nitrit tauschen sich zwischen diesen Zonen aus. Ein nächster möglicher

Schritt für das vorgestellte Modell wäre es, diese Di�usionsprozesse zu integrieren und

das Modell für die unterschiedlichen Sauersto�gehalte laufen zu lassen und die Ergeb-

nisse zu verknüpfen.

Die Aufnahme des Sauersto�s durch die Bodenmikroorgansimen war in meiner Arbeit

von groÿer Bedeutung, da die Sauersto�verfügbarkeit maÿgeblich das Auftreten der

beiden Prozesse Nitri�kation und Denitri�kation lenkt.

Der Bodenwassergehalt in der Zeitreihe aus HEG 02 und HEG 29 lagen zwischen 25 und

50%. Damit wurden für die Mikroorganismen keine optimalen Werte erreicht. Dadurch

kam es zu einer leichten Verlangsamung der Nitri�kationsprozesse und die Wachstums-

rate der Mikroorganismen �el etwas niedriger aus, als ohne diesen Ein�uss. An der

Dynamik veränderte sich im Vergleich zu der Simulation mit nur der Sauersto�zeitrei-

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 für 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 Sticksto�verbindungen hatte. Im Winter kamen die Prozesse beinahe

zum Erliegen, während sie im Sommer verstärkt abliefen. Die Daten für die Bodentem-

peratur wiesen einige Au�älligkeiten auf. Die Temperaturen reichten von über +100

bis unter −100◦C. Realistische Werte liegen in Deutschland zwischen -5 und +25°C [5].

Daher habe ich die Werte auÿerhalb dieser Grenzen abgeschnitten.

Dennoch ist möglich, dass die verwendeten Temperaturwerte gegen Ende der Datenreihe

höher waren, als die tatsächlich im Boden vorherrschenden Werte. Die starke Reakti-

on der Mikroorganismen auf die warmen Temperaturen würde entsprechend schwächer

ausfallen, wenn die wahren Temperaturen niedriger lägen. Das Wachstum würde an

dieser Stelle geringer ausfallen und der Sticksto�umsatz würde langsamer ablaufen.

Gleichzeitig ist es durch die Beschränkung auf das Intervall [−5; 25] möglich, dass ich
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Werte entfernt habe, die tatsächlich den realen Werten entsprachen, und der Boden in

der Realität im Maximum etwas wärmer und im Minimum etwas kälter war, als ich in

den Simulationen angenommen habe.

Die Düngung von Grünland�ächen stellte für die Mikroorganismen einen kurzfristigen

Eintrag von Ammonium und Nitrat dar. Die Konzentrationen wurden je nach Sauer-

sto�gehalt zügig abgebaut. Die Biomasse reagierte auf diese Einträge etwas verzögert

und nicht so stark wie die verschiedenen Sticksto�konzentrationen. Die Auswirkungen

waren in der Dynamik der mikrobiellen Biomasse besonders unter anaeroben Bedin-

gungen kaum feststellbar. Das könnte daran liegen, dass der Rückgang der Abundanz

zu stark war, um durch die kurzfristig vergröÿerten Substratkonzentrationen verringert

zu werden. Für HEG 29 war durch den längerfristigen zusätzlichen Eintrag durch die

Beweidung unter aeroben und transienten Bedingungen eine deutlichere Reaktion zu

erkennen. Ein geringerer, aber dafür langfristigerer Eintrag hatte stärkere Auswirkun-

gen als ein kurzfristiger Eintrag höherer Konzentration.

Die Verbindung der drei Zeitreihen zusammen mit der Düngung ergab das zu erwarten-

de Bild. Die Düngung bzw. Beweidung der Flächen hatte den gröÿten Ein�uss auf die

Nitri�kations-Denitri�kationsdynamik. Da die Sauersto�bedingungen aeroben Bedin-

gungen entsprachen und keine Schwankungen ins Anaerobe stattfanden, lief der Nitri-

�kationsprozess verstärkt ab, während kaum denitri�ziert wurde, was vor allen Dingen

an den geringen Disticksto�monoxidkonzentrationen zu erkennen war. Der Bodenwas-

sergehalt lag zumeist knapp unterhalb des optimalen Bereichs und führte daher auch zu

keinen sichtbaren Schwankungen in der Gesamtdynamik. Einzig die Bodentemperatur

zeigte erkennbare Auswirkungen. Die Temperaturen zum Zeitpunkt der ersten Düngung

waren mit knapp über null Grad noch sehr niedrig, während bei der zweiten Düngung

bzw. bei der Beweidung bereits deutlich höhere Temperaturen von etwa 15◦ C im Boden

vorherrschten. Daher müssten die Wachstumsraten der Mikroorganismen als Reaktion

auf den zweiten Eintrag gröÿer gewesen sein als auf die erste Düngung. Dies war in

der Dynamik der mikrobiellen Abundanzen insofern erkennbar, dass der Rückgang der

Abundanzen sich mit der Zeit abschwächte und bei gleichbleibender niedrigerer Tem-

peratur schneller abgelaufen wäre.

Zwischen den Nitritoxidierern und den Denitri�zierern herrschte Konkurrenz um das

Substrat Nitrit. Die Nitritoxidierer benötigten Nitrit als Elektronendonator und als

Sticksto�quelle. Die Denitri�zierer benutzten es ebenfalls als Sticksto�quelle und unter

sauersto�armen Bedingungen als Elektronenakzeptor. Die Denitri�zierer waren in ihrer

Abundanz den Nitritoxidierern überlegen. Je nach Wahl der Wachstumsraten gehen die

Denitri�zierer oder die Nitritoxidierer als Gewinner aus dieser Konkurrenz hervor. In

meiner Parametrisierung hatten die Denitri�zierer den Vorteil. Weiterhin waren die Ni-

tritkonzentrationen zu niedrig, als das das Wachstum der Nitritoxidierer stärker gewesen
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wäre als die Sterberate, so dass die Nitri�zierer in dieser Parametrisierung aussterben

bzw. auf eine sehr niedrige Abundanz fallen. Durch eine Anpassung der Parametrisie-

rung könnte dies geändert werden.
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4.5. Modellvergleich

Im Folgenenen ziehe ich Vergleiche zwischen verschiedenen Ökosystemmodellen und ih-

rer Anwendung und meinem Modell.

Blagodatsky et al. [3] überprüfen ihr MiCNit-Modell durch die Anwendung auf den

Boden eines Waldgebiets in Deutschland. Über 400 Tage werden NH+
4 −N - und CO2-

Konzentrationen, mikrobielle Aktivität und N2O-Emissionen aus dem Höglwald 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 Aktivität der Nitri�-

zierer übereinstimmen. Die Ammoniummessungen werden dadurch in der Jahresmitte

(Sommer) unterschätzt, was durch die nicht exakte Beschreibung der Ammoniumauf-

nahme durch P�anzen erklärt wird. Die Abnahme der Aktivität der Nitri�zierer in der

Jahresmitte wird mit einem erhöhten anaeroben Volumen im Boden begründet. Die

simulierten N2O-Emissionen stimmen gut mit den durchgeführten Messungen überein.

Sie sind abhängig von dem anaeroben Volumen des Bodens und dem Kohlensto�gehalt.

Ein saisonal bedingter Ammoniumanstieg hat eine Aktivitätssteigerung der Nitri�zierer

zur Folge, was durch den höheren Verbrauch wiederum in einer Abnahme der Ammoni-

umkonzentration resultiert. Die geringeren Ammoniumkonzentrationen ergeben wieder-

um die verringerte Aktivität der Mikroorganismen. Anschlieÿend hemmt der im Verlauf

des Jahres auftretende Sauersto�mangel die Aktivität der Nitri�zierer und die Nitri�-

kation, so dass die Ammoniumkonzentration auf relativ konstanter Höhe bleibt.

Dieser Zusammenhang kann teilweise auch durch mein Modell beschrieben werden. Da

der Anstieg in der Ammoniumkonzentration und gleichzeitig in der Aktivität der Ni-

tri�zierer von äuÿeren Faktoren verursacht wird, die in mein Modell nicht ein�ieÿen,

muss dieser Anstieg von auÿen herbeigeführt werden. Der Kohlensto�gehalt in meinem

Modell ist keine Zustandsgröÿe, so dass eine Zeitreihe oder eine Funktion eingesetzt wer-

den muss, die den Konzentrationsverlauf wiedergeben. Auch der Sauersto�gehalt kann

durch Zeitreihen oder eine Funktion wiedergegeben werden. Die resultierende Dynamik

entspricht qualitativ derjenigen aus dem MiCNit-Modell. Durch den zusätzlichen Ein-

�uss 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 Aktivität beschreiben. Die

Verwendung der Aktivität hat gegenüber der Benutzung der Abundanzen den Vorteil,

dass auch in kritischen Phasen eines Substratmangels oder ungünstiger Umgebungspa-

rameter die Biomasse erhalten bleibt, da die Aktivität zurück geht, die Mikroorganismen

selber jedoch lediglich in einen ruhenden Zustand übergehen und nicht aussterben. Ein

Nachteil sind weitere notwendige Parameter für die Simulation.
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Das MiCNit-Modell ist in der Lage, die N2O-Emissionen als Resultat der Prozesse in

und zwischen mehreren Bodenschichten zu berechnen. Für ein vergleichbares Ergebnis

müsste mein Modell in mehreren Schritten mit unterschiedlichen Parametersätzen und

Zeitreihen oder Funktionen für Sauersto�- und Kohlensto�gehalt ausgeführt und die

Ergebnisse zusätzlich verknüpft 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

Nitri�kation und Denitri�kation noch weitere Prozesse des Sticksto�kreislaufs und der

Kohlensto�kreislauf, sowie die Aufnahme von Kohlensto� und Sticksto� durch P�anzen

und umgekehrt die Dekomposition von P�anzenrückständen enthalten. Die Dynamik

des Kohlensto�kreislaufs kann in meinem Modell durch eine Zeitreihe oder Funktion er-

setzt werden, die weiteren Eintrags- und Austragsprozesse des Sticksto�kreislaufs gehen

jedoch nicht ein. Dadurch ist es jedoch möglich die genauen Auswirkungen der beiden

zentralen Prozesse Nitri�kation und Denitri�kation auf die Sticksto�konzentrationen

und die Abundanzen der Mikroorganismen im Zusammenhang mit der Sauersto�- und

ggf. Kohlensto�dynamik zu untersuchen.

Die Einbettung des Sticksto�- und Kohlensto�umsatzmodells in eine Umwelt wie bei

Blagodatsky et al. [3] scha�t den Vorteil, dass äuÿere Parameter, die diese Prozesse

beein�ussen und ggf. anstoÿen, enthalten sind. Kritisch ist jedoch die Bescha�ung der

Parameterwerte und Zeitreihen. Das Modell reagiert sensitiv auf Änderungen der Bo-

deneigenschaften, was auch Auswirkungen auf die Simulationsergebnisse von NO, N2O

und CO2-Emissionen hat. Diese Problematik entsteht bei meinem Modell nicht, so dass

die Analyse der Simulationsergebnisse und damit der Erkenntnisgewinn in Hinblick auf

die Nitri�kations-Denitri�kationsdynamik erleichtert werden.

Das Modell Expert-N von Stenger et al. [56] wird in einer Arbeit von Kaharabata et al.

[33] verwendet, um N2O-Emissionen über ein Jahr aus unterschiedlich bearbeiteten Bö-

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 für Bodentem-

peratur, Bodenfeuchtegehalte und Bodennitratgehalte berechnen.

Die höchsten simulierten und gemessenen N2O-Emissionen korrelieren mit einer Se-

rie von Niederschlagsereignissen, der eine einmonatige Trockenperiode folgt. Die hohen

Emissionen sind auf den durch den Niederschlag verursachten Sauersto�mangel zurück-

zuführen. Die anaeroben Bedingungen begünstigen die Denitri�kation, durch die N2O

produziert wird. Anfang des Jahres werden N2O-Emissionen simuliert, da die berech-

neten Temperaturen Werte über Null Grad hatten. In diesem Zeitraum wurden jedoch

keine Messungen vorgenommen, so dass diese Simulationsergebnisse nicht überprüft
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werden können.

Die grundlegende Sticksto�dynamik aus Expert-N kann auch mit meinem Modell wie-

dergegeben werden. Durch anaerobe Bedingungen wird die Denitri�kation gefördert

und die Nitri�kation gehemmt. Ähnlich wie bei dem Modell von Stenger et al. [56] wird

dazu eine Zeitreihe für den Sauersto�gehalt benötigt, der in meiner Arbeit durch den

Bodenwassergehalt berechnet und in Expert-N durch Niederschlagsereignisse, die den

Bodenwassergehalt beein�ussen, 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 Sticksto�umsatzmodells in ein Ökosystemmodell wie bei

Expert-N macht es möglich, über einen Zeitraum von einem Jahr zu simulieren. Durch

die verschiedenen Prozesse werden Kohlensto� und Sticksto� 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 ähnliches

Ergebnis erzielt werden.

Das Ökosystemmodell Ecosys, entwickelt über mehrere Jahre von R. Grant, hat viele

Anwendungen gefunden, die von der Simulation von N2O-Emissionen aus Ackerböden

[21, 43], über die Ökosystemproduktivität von borealen Schwarzwald�chten im Kli-

mawandel [23], bis zur Dynamik von Energie, Wasser, Kohlensto� und Sticksto� in

landwirtschaftlichen Ökosystemen [20] reichen. Ein Vergleich mit meiner Arbeit lässt

am ehesten die Anwendung im Bereich der N2O-Emissionen und der Dynamik von

Sticksto� in landwirtschaftlichen Ökosystemen zu.

Die Anwendung in der Arbeit von Metivier et al. [43] untersucht die zeitliche Variabilität

von N2O-Emissionen aus Rapsfelder. Dazu wird die Hypothese aufgestellt, dass diese

Variabilität durch Veränderungen in den Nitri�kations- und Denitri�kationsprozessen

durch kleine Änderungen 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 für Niederschlagsmenge, Lufttemperatur, den wassergefüllten

Porenraum, die Bodentemperatur und N2O-Konzentrationen. An Tag 125 erfolgte eine

Düngung mit Urea. Ecosys prognostiziert einen Anstieg der Ammoniumkonzentratio-

nen als Reaktion auf die Düngung mit einem anschlieÿenden Rückgang, der zu einer

Zunahme der Nitratkonzentration führt, die wiederum nach einem einiger Zeit ebenfalls

zurückgeht. Dies wird auf den Nitri�kationsprozess zurückgeführt. Die N2O-Messungen

zeigen ein deutliches Maximum in der Konzentration als Reaktion auf Düngung 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 erhöhten N2O-Konzentrationen schlieÿen. Die
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kurzfristigen Anstiege in der Konzentration werden durch den Denitri�kationsprozess

unter anaeroben Bedingungen bewirkt. Nachdem die Nitratkonzentrationen komplett

verbraucht waren, zeigen sich auch keine N2O-Emissionen mehr.

In der Arbeit von Grant [20] wird die Dynamik von Energie, Wasser, Kohlensto� und

Sticksto� in landwirtschaftlichen Ökosystemen untersucht. Dazu wird das Modell Eco-

sys für 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 Zuckerrüben, im zweiten Jahr Gerste angep�anzt. In beiden Jahren wurde

mehrmals gedüngt, bewässert und geerntet. In den Simulationen werden die gleichen

Maÿnahmen durchgeführt. Für die Kalibrierung des Modells stehen stündliche Daten

zur Sonneneinstrahlung, Lufttemperatur, Feuchte, Windgeschwindigkeit und Nieder-

schlagsmenge zur Verfügung. Für den Vergleich zwischen Simulationsergebnissen und

experimentellen Daten werden Ammonium- und Nitratgehalte, Ertragstrockenmasse,

Sticksto�gehalte in verschiedenen P�anzenteilen 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 Düngung zu er-

kennen. Durch Nitri�kation steigt auch die Nitratkonzentration in den obersten 30 cm

zeitlich etwas verzögert an. Zwischen den Düngezeitpunkten ist jeweils nur ein geringer

Rückgang in der Konzentration zu beobachten. Einige Zeit nach der letzten Düngung

geht die Nitratkonzentration deutlich zurück. Der Rückgang 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 gröÿtenteils auch durch

die Messungen bestätigt wird.

Qualitativ ähnliche Ergebnisse lassen sich auch mit meinem Modell erzielen. Nieder-

schlagsereignisse können durch die Zeitreihen für Bodenwassergehalt und Sauersto�ge-

halt im Boden in das Modell eingehen. Als Reaktion auf eine Düngung mit einem am-

moniumhaltigen Dünger steigt zwangsläu�g die Ammoniumkonzentration. Unter eher

aeroben Bedingungen läuft der Nitri�kationsprozess 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 Denitri�kation auftritt, Nitrat reduziert und N2O

produziert wird. In den beiden Arbeiten, die Ecosys verwenden, sind Nitri�kation und

Denitri�kation, abhängig vom Niederschlag und damit dem Sauersto�gehalt im Boden,

die beiden bestimmenden Prozesse. Da ich mich in meiner Arbeit auf eben diese Prozes-

se und den Ein�ussfaktor Sauersto� beschränke, können durch mein einfacheres Modell

qualitativ ähnliche 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. Dafür

werden Daten aus sieben verschiedenen gemäÿigten Waldökosystemen in Europa und

den USA verwendet. Gemessen wurden über einen Zeitraum von etwa einem Jahr die

N2O 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 wassergefüllte Porenvolumen wird von den Simu-

lationen gut wiedergegeben. Lediglich an den Birkenstandorten kommt es zu leichten

Abweichungen, hervorgerufen durch eine Unterschätzung der Evapotranspiration. Die

simulierten N2O-Emissionsraten geben die gemessenen Werte im Allgemeinen gut wie-

der. Höhe und saisonale Schwankungen werden getro�en.

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 Sticksto�eintrag durch Düngung o.ä. auÿer dem atmo-

sphärischen Eintrag und der Mineralisierung, die beide nicht in meinem Modell vorkom-

men. Die N2O-Emissionsraten lassen nur teilweise einen direkten Zusammenhang mit

der Niederschlagsmenge oder dem wassergefüllten Porenraum erkennen, so dass nicht

festzustellen ist, ob diese einen Ein�uss haben. Lediglich ein Jahresgang ist deutlich

sichtbar, da durch die höheren Temperaturen im Sommer die Emissionsraten ebenfalls

erhöht sind. Dies wird durch dein Ein�uss 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 Ein�ussfaktoren die

Möglichkeit verloren, Rückschlüsse 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 Gründen nicht

möglich.
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5. Schlussfolgerungen und Ausblick

In meiner Arbeit habe ich ein Model für die Simulation von gekoppelter Nitri�kations-

Denitri�kationsdynamik unter veränderlichen Sauersto�bedingungen entwickelt, das die

Dynamik der Sticksto�verbindungen und die Abundanzen der spezi�schen mikrobiel-

len Biomasse enthält. Das Modell bezieht die Tatsache mit ein, dass Sauersto� einen

ausgeprägten Ein�uss auf die Transformationsprozesse der Sticksto�verbindungen im

Boden hat und damit die Dynamik der Sticksto�konzentrationen und die Abundanzen

der mikrobiellen Gruppen stark beein�usst.

Mein Modell liefert unter strikt aeroben Bedingungen die qualitativ gleichen Ergeb-

nisse wie das Nitri�kationsmodell von Schauss et al. [51]. Ammomium wird oxidiert

und so zu Nitrat umgewandelt. In meinem Modell geschieht dieser Schritt über Nitrit.

Auÿerdem werden alle Sticksto�verbindungen auch als Sticksto�quelle für den Zeller-

halt der Mikroorganismen genutzt. Die Unterscheidung in Archaeen und Bakterien war

für meine Betrachtung nicht relevant, stattdessen wurde die nitri�zierende Biomasse in

ammoniak- und nitritoxidierende Mikroorganismen unterschieden.

Unter anaeroben Bedingungen erzielt mein Modell die gleichen Ergebnisse wie das De-

nitri�kationsmodell von Le�elaar und Wessel [36]. Nitrat wird über Nitrit und Distick-

sto�monoxid zu gasförmigen Sticksto� reduziert. In meinem Modell wird der gasförmige

Sticksto� dabei nicht explizit modelliert. Durch den Verbrauch der Sticksto�verbindun-

gen für den Zellerhalt der Denitri�zierer werden die Konzentrationen in meinem Modell

weiter reduziert, während bei Le�elaar und Wessel [36] der Sticksto� für den Zellerhalt

lediglich umgewandelt und nicht verbraucht wird.

Auch mit den Ökosystemmodellen wie MiCNit von Blagodatsky et al. [3], Expert-N

von Stenger et al. [56] und Ecosys von Grant et al. [23] können qualitativ vergleichbare

Ergebnisse wie mit meinem Modell erzielt werden. Eine verbreitete Anwendung dieser

Modelle ist die Abschätzung von Disticksto�monoxidkonzentrationen aus unterschiedli-

chen Böden. So führen bei diesen Modellen Niederschlagsereignisse durch Denitri�kation

zu erhöhten N2O-Emissionen. Unter aeroben Bedingungen wird Ammonium nitri�ziert

und die Konzentration so reduziert.

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

des Ein�usses des Sauersto�gehalts und der Anzahl der benötigten Parameter. Die
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Einzelprozessmodelle benötigen nur wenige Parameter. Dafür bilden sie auch jeweils

nur einen Prozess ab. Der Sauersto�gehalt hat bei diesen Modellen keinen Ein�uss, da

von konstanten Sauersto�bedingungen ausgegangen wird. In Ökosystemmodellen sind

neben Nitri�kation und Denitri�kation noch eine Reihe weiterer Prozesse des Stick-

sto�kreislaufs, der Kohlensto�kreislauf, die Aufnahme von Sticksto� und Kohlensto�

durch P�anzen, Flüsse zwischen verschiedenen Bodenschichten und der Austausch mit

der Atmosphäre enthalten. Auch Sauersto� und seine Dynamik sind in diesen Modellen

enthalten. Die Realisierung der Prozesse ist dabei immer unterschiedlich. Anwendung

�nden diese Modelle häu�g in der Abschätzung von N2O-Emissionen aus unterschied-

lich genutzten Böden verschiedener Standorte. Die Modelle sind meist eingebettet in

Umgebungsmodelle, die viele Ein�ussfaktoren wie pH-Wert, Bodenparameter und Wet-

terbedingungen, wie Niederschlag und Temperaturen, enthalten. Die Daten für diese

Faktoren müssen anfangs den Modellen übergeben werden. Neben diesen Daten sind

auÿerdem noch viele Parameter für die Prozessbeschreibung notwendig. Die genaue An-

zahl der benötigten Parameter und Daten lässt sich nur schwer abschätzen, ohne die

Modelle für ein bestimmtes Problem zu parametrisieren. Es sind aber nur für 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 enthält die beiden Prozesse Nitri�kation und Denitri�kation. Welcher der

beiden dabei dominant ist, hängt von den vorliegenden Sauersto�bedingungen ab.

Für die weitere Verbesserung meines Modells und weitere Analysen gibt es eine Reihe

von Möglichkeiten.

So sind die Parameteroptimierung und damit die Parametrisierung des Modells in ei-

nem ersten Versuch nur mit mäÿigem Erfolg verlaufen. Daher wäre es sinnvoll, weitere

Experimente zu planen und durchzuführen, um das Modell zu parametrisieren. Dabei

kann teilweise auf die Ergebnisse aus der Sensitivitätsanalyse zurückgegri�en werden,

so dass die Anzahl der zu bestimmenden Parameter eingeschränkt wird. Zu beachten ist

der Zeitraum, in dem die Experimente durchgeführt werden, da die Versuchslänge auch

dazu beiträgt, welche Parameter die Dynamik beein�ussen. Bei einer Versuchsdauer

von mehr als einem Monat sind die Wachstums- und Sterberaten der Mikroorganismen

von groÿer Bedeutung, während bei einem deutliche kürzeren Zeitraum die Umsatzge-

schwindigkeiten der Sticksto�verbindungen gröÿere Bedeutung haben.

Die Verwendung der drei Zeitreihen für Sauersto�, Wassergehalt und Temperatur er-

laubte nicht den Vergleich mit realen Sticksto�konzentrationen, da es viele weitere Pro-

zesse und Umweltfaktoren gibt, die eine Rolle spielen. All diese Faktoren zu berücksich-

tigen würde zu einem Modell führen, dass ähnlich komplex ist, wie z. B. die Modelle

MiCNit [3] und Expert-N [56]. Die Anwendung machte es jedoch möglich, reale Sauer-
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sto�gehalte für die Simulation der Transformationsprozesse der Sticksto�verbindungen

zu benutzen und gleichzeitig die Auswirkungen von Temperatur und Wassergehalt im

Boden zu berücksichtigen. Der Ein�uss von Sauersto� selbst scheint in Grünlandböden

aufgrund der guten Durchlüftung eher konstant zu sein und die Denitri�kation ist auf

kleine Mikrohabitate begrenzt. Ausnahmen bilden kurzfristige Starkregenereignisse und

Böden mit Stauwasserein�uss.

Die in meiner Arbeit verwendete Sauersto�zeitreihe bewegte sich so stark im aeroben

Bereich, dass in der Dynamik der Sticksto�verbindungen kaum ein Unterschied zu den

Ergebnissen mit einem konstanten aeroben Sauersto�gehalt zu erkennen war. Dadurch

wurde auch nur die Nitri�kationsdynamik sichtbar. Um die Auswirkungen von einem

stärker schwankendem Sauersto�gehalt untersuchen zu können, wären Zeitreihen mit

einem gröÿeren Intervall an Sauersto�gehalten nötig. Eine Alternative wäre auch die

Erzeugung einer künstlichen Zeitreihe mit längeren Zeiträumen sowohl aerober und als

auch anaerobe Bedingungen, sowie Übergängen zwischen diesen Extremsituationen.

Neben dem Sauersto�gehalt hat auch die Kohlensto�konzentration einen groÿen Ein-

�uss auf das Wachstum der Mikroorganismen. Daher wäre es in einem nächsten Schritt

auch interessant, für den Kohlensto�gehalt ähnliche Analysen durchzuführen wie in die-

ser Arbeit für den Sauersto�gehalt. Zunächst wäre also die Dynamik bei unterschied-

lichen Kohensto�gehalten zu betrachten. Beschränkt man sich dabei auf den gelösten

organischen Kohlensto�, ergibt sich lediglich ein Ein�uss auf die Denitri�zierer, so dass

nur ihre Dynamik und damit die Dynamik der Denitri�kation beein�usst wird. Ein nied-

rigerer Kohlensto�gehalt hat zunächst ein geringeres mikrobielles Wachstum zur Folge.

Dadurch verlangsamt sich auch der Umsatz bei der Denitri�kation. Da sowohl Deni-

tri�zierer als auch Nitritoxidierer unter aeroben Bedingungen Nitrit als Sticksto�quelle

nutzen, könnte es hier zu einer veränderten Dynamik kommen, bei der die Nitritoxi-

dierer, unter aeroben Bedingungen, einen Vorteil haben. Nach der Untersuchung der

Dynamik bei unterschiedlichen Kohlensto�gehalten, könnte wieder eine Sensitivitäts-

analyse durchgeführt werden. Hier würde ich jedoch ähnliche Ergebnisse erwarten, wie

in dieser Arbeit mit unterschiedlichen Sauersto�bedingungen, und den gröÿten Ein�uss

bei den mikrobiellen Wachstums- und Sterberaten sehen. Anschlieÿend könnte der Koh-

lensto�gehalt mit Hilfe von Zeitreihen variiert werden, um reale Umweltbedingungen

zu untersuchen. Da der Kohlensto�gehalt in Böden oft deutlichen Schwankungen un-

terliegt, sollten die Auswirkungen hier deutlich sichtbar sein.

In meinem Modell gibt es neben der Düngung keine Eintragsprozesse für Sticksto�.

Da die Mikroorganismen Sticksto� für den Zellerhalt verbrauchen und unter anaeroben

Bedingungen Disticksto�monoxid in gasförmigen Sticksto� umgewandelt wird, der das

betrachtete System verlässt, gibt es mehrere Verlustprozesse, so dass die Konzentratio-

nen der Sticksto�verbindungen über die Zeit sinken, ohne dass Sticksto� nachgeliefert
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wird. Simuliert man die Nitri�kations- Denitri�kationsdynamik also über einen längeren

Zeitraum ohne Düngung, gehen die Sticksto�konzentrationen und damit auch die Ab-

undanzen der Mikroorganismen zurück. In einem ersten Schritt kann dies durch einen

unspezi�schen Ammoniumeintrag verändert werden. Für eine realistischere Darstellung

müssen die möglichen Eintragpfade wie zum Beispiel Mineralisierung und Sticksto��xie-

rung genauer untersucht und gegebenenfalls mitmodelliert werden. Dies kann allerdings

zu einem komplexeren Modell führen, bei dem die Zusammenwirkung von Nitri�kation

und Denitri�kation schwerer zu verstehen ist.

Mein Modell füllt die Lücke zwischen den Einzelprozessmodellen, die einen Einblick

in den einzelnen Prozess geben können, und den Ökosystemmodellen, die zwar die Rea-

lität gut abbilden können, bei denen jedoch das Prozessverständnis auf Grund der vielen

enthaltenen Prozesse und Ein�ussfaktoren verloren geht.

Es koppelt Nitri�kation und Denitri�kation und bezieht den Sauersto�gehalt dabei mit

ein. Weitere Faktoren gehen nicht ein, so dass erkennbar bleibt, wie die beiden Prozesse

unter Sauersto�ein�uss zusammenwirken.

Es benötigt nur eine begrenzte Anzahl von Parametern, ist aber durch die Einbindung

von Zeitreihen auch in der Lage, die Auswirkungen weiterer Ein�üsse wiederzugeben.

In meiner Arbeit hat sich gezeigt, dass besonders die Temperatur einen deutlichen

Ein�uss auf die Mikroorganismen und damit auch auf die Sticksto�dynamik hat. Stei-

gende Temperaturen, zum Beispiel ausgelöst durch den Klimawandel, führen zu einer

schnelleren Dynamik und zu einem höheren Verbrauch der Sticksto�verbindungen. Tre-

ten zusätzlich vermehrt Niederschlagsereignisse auf, die zu anaeroben Verhältnissen im

Boden führen, ist mit höheren N2O-Emissionen zu rechnen, die wiederum den Klima-

wandel verstärken. Gleichzeitig könnte eine verstärkte mikrobielle Aktivität auch zu

einem geringeren Gesamtsticksto�gehalt im Boden führen, da der Sticksto� schneller

verbraucht und auch schneller umgewandelt wird.

Mit meinem Modell ist es möglich, den Ein�uss einzelner Faktoren, wie Sauersto�-

und Kohlensto�gehalt, aber auch Wassergehalt und Temperatur, auf die Nitri�kations-

Denitri�kationsdynamik zu erkennen und mit den gewonnenen Erkenntnissen Rück-

schlüsse für die Auswirkungen in der realen Umwelt zu ziehen.
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Anhang

A. Experimente

Die Untersuchungen wurden im Helmholtz-Zentrum München, Abteilung Umweltge-

nomik von Veronika Felber unter Betreuung von Barbara Stempfhuber und Prof. Dr.

Michael Schloter durchgeführt und als Bachelorarbeit am Lehrstuhl Bodenkunde der

Technischen Universität München eingereicht [13].

A.1. Auswertung der Daten

A.1.1. Potentielle Denitri�kation

Die Methode zur Quanti�zierung der potentiellen Denitri�kation wurde von Tiedje et al.

[59] entwickelt, um Aussagen über die potentielle Aktivität der denitri�zierenden Mikro-

organismen in den Bodenproben machen zu können. Das Prinzip der Methode beruht

auf der Messung der Entstehungsraten von Disticksto�monoxid über einen Inkubati-

onszeitraum von drei Stunden. Die Messung erfolgte zu zwei verschiedenen Zeitpunkten

während der Inkubation, in diesem Fall eine und drei Stunden nach der anfänglichen

Zugabe von Acetylen. Um vollständig anoxische Bedingungen herzustellen, wurde in

einer Heliumatmosphäre inkubiert. Da die Gaschromatographie Disticksto�monoxid,

aber nicht elementaren Sticksto� quanti�zieren kann, wurde zu Anfang der Inkubati-

onszeit Acetylen zugefügt.

Acetylen inhibiert die Disticksto�monoxidreduktase und damit die Umwandlung von

N2O zu gasförmigem Sticksto� [48]. Da die Umwandlung von N2O zu N2 für diese

Arbeit ebenfalls von Interesse war, wurde in einem zweiten Ansatz auf die Gabe von

Acetylen verzichtet, so dass später abgeschätzt werden konnte, wie viel N2O reduziert

wurde. Für die Umrechnung der Ausgabe des Gaschromatographen von ppb zu nmol

N2O wurde die folgende Gleichung verwendet:

N [nmol] =
Druck[bar] ·Gasraum[l] ·N [ppb]

R · T [K]

mit

Druck = 0, 96 bar,
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Gasraum = 0, 1079 l (Gasraum der 150 ml Serum�asche mit 15 g Boden),

T = 294K und R = 0, 0831 bar ·mol−1K−1.

A.1.2. Gelöste Sticksto�komponenten

Um Daten über die Konzentrationen von Ammonium, Nitrat und Nitrit sowie den

gesamten gelösten Sticksto� zu gewinnen, wurden die Proben mit Kalziumchlorid ex-

trahiert. Eine 0,5 molare Kalziumchloridlösung wurde den Proben in einem Verhältnis

von 1:4 hinzugefügt. Die Proben wurden anschlieÿend für 30 Minuten in einen Über-

kopfschüttler gestellt, danach für zwei Minuten bei 20◦C und 3500 rpm zentrifugiert

und darau�olgend �ltriert. 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 Kohlensto� wurde durch Chloroform-Fumigation-Extrak-

tion und anschlieÿender Kalziumchlorid-Extraktion bestimmt. Dabei werden mikrobiel-

le Zellen durch das Tränken der Bodenproben mit Chloroform zerstört. Dadurch werden

die organischen Substanzen der Zellen in die Umgebung verteilt, wodurch es zu einer

Erhöhung des Anteils an gelöstem organischen Kohlensto� (DOCf ) 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 Di�erenz zwischen den Mengen DOC in den fumigierten

(DOCf [mg C/kg TS]) und den nicht-fumigierten (DOCnf [mg C/kg TS]) Proben ist

ein Maÿ für den Anteil von mikrobieller Biomasse (Cmic [mg C/kg TS]) im Boden.

Bei dieser Art der Messung werden zunächst die anorganischen Kohlensto�komponen-

ten durch Ansäuerung der Flüssigkeit ausgetrieben und anschlieÿend wird der DOC zu

CO2 oxidiert und quanti�ziert. Das Protokoll wurde nach Joergensen und Mueller [32]

modi�ziert. Die Berechnung des mikrobiellen Kohlensto�s erfolgt durch

Cmic = (DOCf −DOCnf )/kEC

mit kEC = 0, 45 (Faktor für den extrahierbaren Anteil von Cmic nach der Fumigation).
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A.1.4. Genabundanzen

Das Protokoll für die Koextraktion von DNA/ RNA wurde modi�ziert nach Lueders

et al. [39]. Bei dieser Methode wird eine Phenol-Chloroformlösung zu der wässrigen Lö-

sung einer Probe, in diesem Fall einer Bodenprobe, gegeben. Das Zentrifugieren dieser

Mischung führt zu einer oberen wässrigen Phase, die DNA und RNA enthält. In der

unteren, organischen Phase be�nden sich Fettsäuren und andere organische Moleküle.

Die Zwischenphase enthält Proteine. Über mehrere Schritte werden die organische und

die Zwischenphase entfernt und die DNA/RNA gereinigt. Um Daten über die Abun-

danzen von nitri�zierenden und denitri�zierenden Genen zu erhalten, wurde Real Time

Quantitative PCR (qPCR) verwendet. Die Zielgene dafür waren amoA AOA und amoA

AOB (Ammoniumoxidation), nosZ (N2O-Reduktion) und nirK und nirS (Nitritreduk-

tion). Mit Hilfe dieser Daten konnte ich die anfänglichen Anteile der nitri�zierende und

denitri�zierenden Biomasse bestimmen.

104



A.2. Ergebnisse aus den Experimenten

A.2.1. Anfangsbedingungen

Abbildung A.1.: Mittlere Ammonium-, Nitrit- und Nitratkonzentrationen der Repli-
kate mit maximalen Abweichungen zusammen mit der Kontrolle für
die vier Standorte und die vier Ansätze (50% WHKmax +Acetylen,
50% WHKmax -Acetylen, 80% WHKmax +Acetylen, 80% WHKmax

-Acetylen)bei Messzeitpunkt t0 (= 0 h).
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Abbildung A.2.: (a) Mittlere gelöste organische Kohlensto�konzentrationen, (b) mitt-
lerer mikrobieller Kohlensto� mit maximalen Abweichungen bei den
Replikaten zusammen mit der Kontrolle und (c) Abundanzen der
drei Gengruppen (Ammoniakoxidierer (AOA+AOB), Nitritreduzierer
(nirS+nirK ) und Disticksto�monoxidreduzierer (nosZ )) der Kontrol-
le für die vier Standorte und die vier Ansätze beim Messzeitpunkt t0
(= 0 h).
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A.2.2. Dynamik der Sticksto�verbindungen

Abbildung A.3.: Verlauf der mittleren Ammoniumkonzentrationen für die Standorte
AEG 02, 15 und 30 bei 50% des WHKmax (oben) und 80% des
WHKmax (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).
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Abbildung A.4.: Verlauf der mittleren Nitratkonzentrationen für die Standorte AEG
02, 15 und 30 bei 50% des WHKmax (oben) und 80% des WHKmax

(unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).

Abbildung A.5.: Verlauf der mittleren Nitritkonzentrationen für die Standorte AEG
02, 15 und 30 bei 50% des WHKmax (oben) und 80% des WHKmax

(unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe (rechts).
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A.2.3. Dynamik der DOC-Konzentrationen

Abbildung A.6.: Verlauf der mittleren Konzentrationen des gelösten organischer Koh-
lensto�s (DOC) für die drei Standorte AEG 02, AEG 15 und AEG 30
bei 50% WHKmax (oben) und 80% WHKmax (unten) und mit (links)
und ohne (rechts) Acetylenzugabe.
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A.3. Ergebnisse der Kontrollen

Abbildungen für die Dynamik von Ammonium, Nitrit und Nitrat in den Kontrollen

Verlauf der Ammoniumkonzentrationen in den Kontrollen für die Standorte AEG 02, 15
und 30 bei 50% (oben) und 80%WHKmax (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe
(rechts)
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Verlauf der Nitratkonzentrationen in den Kontrollen für die Standorte AEG 02, 15 und
30 bei 50% (oben) und 80% WHKmax (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe
(rechts)

Verlauf der Nitritkonzentrationen in den Kontrollen für die Standorte AEG 02, 15 und
30 bei 50% (oben) und 80% WHKmax (unten) mit (links) und ohne Acetylenzugabe
(rechts)
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B. Parameteroptimierung

Ergebnisse der Parameteroptimierung für AEG 02, Ansätze A und D, AEG 15 Ansatz
B und AEG 30 Ansätze A, B und C.

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

Ergebnisse der Parameteroptimierung für AEG 02 Ansatz D zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).
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Ergebnisse der Parameteroptimierung für AEG 15 Ansatz B zusammen mit den Mit-
telwerten und Minimal- und Maximalwerten aus den Experimenten (x).

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

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

Ergebnisse für die Simulationen mit Zeitreihen für HEG 29.

Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse für den Sauersto�gehalt von
HEG 29.

Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse für Sauersto�gehalt und Bo-
denfeuchte von HEG 29.
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Dynamik der Sticksto�verbindungen und der mikrobiellen Biomasse unter der
Sauersto�- und Temperaturzeittreihe von HEG 29.

Simulierte (a) Sticksto�konzentrationen und (b) Biomasse in logarithmischer Darstel-
lung für Sauersto�gehalt und Bodentemperatur von HEG 29.
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D. Programme

D.1. Nitri�kations-Denitri�kationsmodell

Mathematica-Programm für das Nitri�kations-Denitri�kations, inklusive der Funktio-

nen für die Zeitreihen.
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Parameterwerte

tend = 1100 H* Simulationszeit @hD *L;

params :=

8H* Anfänglicher Anteil der mikrobiellen Gruppen an der Gesamtbiomasse *L
Fden ® 0.6,

FAMO ® 0.06,

FNIR ® 0.06,

H* Wachstumsraten Denitrifizierer *L
ΜdenN

max
® 0.003,

ΜdenO2
max

® 0.006,

H* Wachstumsraten Nitrifizierer *L
ΜnitAMO

max
® 0.005,

ΜnitNIR
max

® 0.005,

H* Umsatzgeschwindigkeiten Denitrifikation *L
vdenNO3

max
® 0.01,

vdenNO2
max

® 0.005,

vdenN2O
max

® 0.01,

H* Umsatzgeschwindigkeiten Nitrifikation *L
vnitNH4

max
® 0.015,

vnitNO2
max

® 0.03 ,

H* Halb-Sättigungskonstanten*L
KC ® 0.0039,

KO ® 0.02,

KOnit ® 0.032,

Kden ® 0.02,

KNnit ® 0.01,

KNden ® 0.01,

Knit ® 0.0129,

H* Hemmkonstanten *L
HdenBO ® 0.002,

HdenN ® 0.001,

HdenNO3 ® 0.00358,

H* Erhaltungskoeffizienten *L
mdenNO3 ® 0.0018,

mdenNO2 ® 0.0007,

mdenN2O ® 0.0016,

mnitNH4 ® 0.0007,

mnitNO2 ® 0.0007,

H* Sterberaten *L
∆nit ® 0.625 * 10^-3,

∆den ® 0.625 * 10^-3,

H* Anfangsbedingungen *L
OC@tD ® 0.1,

CO2@tD ® 0.1,

B0 ® 0.1,

NH40 ® 0.5,

NO30 ® 0.5,

NO20 ® 0.0,

N2O0 ® 0.0 <
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Gleichungen

H* Hilfsterme für Stickstoffquelle HNO3, NO2, N2OL der Denitrifizierer *L
ENO3den@tD = NO3@tD � HKNden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

ENO2den@tD = NO2@tD � HKNden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

EN2Oden@tD = N2O@tD � HKNden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

H* Hilfsterm für Stickstoffquelle Ammoniumoxidierer *L
ENH4nit@tD = NH4@tD � HKNnit + NH4@tDL;

H* Hilfsterm für Stickstoffquelle Nitritoxidierer *L
ENO2nit@tD = NO2@tD � HKNnit + NO2@tDL;

H* aktuelle Wachstumsrate der Ammoniumoxidierer *L

ΜnitAMO@tD = ΜnitAMO
max

*
CO2@tD

KC + CO2@tD
*

NH4@tD
NH4@tD + Knit

*
O2@tD

KOnit + O2@tD
*

NH4@tD
NH4@tD + KNnit

;

H* relative Umsatzgeschwindigkeit von NH4 zu NO2 bei Nitrifikation *L

vnitNH4@tD = vnitNH4
max

*
NH4@tD

NH4@tD + Knit

*
O2@tD

KOnit + O2@tD
;

H* aktuelle Wachstumsrate der Nitritoxidierer *L

ΜnitNIR@tD = ΜnitNIR
max

*
CO2@tD

KC + CO2@tD
*

NO2@tD
NO2@tD + Knit

*
O2@tD

KOnit + O2@tD
*

NO2@tD
NO2@tD + KNnit

;

H* relative Umsatzgeschwindigkeit von NO2 zu NO3 bei Nitrifikation *L

vnitNO2@tD = vnitNO2
max

*
NO2@tD

NO2@tD + Knit

*
O2@tD

KOnit + O2@tD
;

H* aktuelle Wachstumsrate der Denitrifizierer *L

Μden@tD = ΜdenO2
max

*
O2@tD

O2@tD + KO

+ ΜdenN
max

*
NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

Kden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
*

HdenBO

O2@tD + HdenBO

*

NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
KNden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

*
OC@tD

KC + OC@tD
;

H* aktuelle Umsatzgeschwindigkeit von NO3 zu NO2 bei Denitrifikation *L

vdenNO3@tD = vdenNO3
max

*
NO3@tD

Kden + NO3@tD
*

HdenN

HdenN + O2@tD
;

H* aktuelle Umsatzgeschwindigkeit von NO2 zu N2O bei Denitrifikation *L

vdenNO2@tD = vdenNO2
max

*
NO2@tD

Kden + NO2@tD
*

HdenN

HdenN + O2@tD
;

H* aktuelle Umsatzgeschwindigkeit von N2O zu N2 bei Denitrifikation *L

vdenN2O@tD = vdenN2O
max

*
N2O@tD

Kden + N2O@tD
*

HdenNO3

NO3@tD + HdenNO3

*
HdenN

HdenN + O2@tD
;
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Differentialgleichungen und Zustandsgrößen

H* Differentialgleichungen *L
DGLs = 8

Bden
¢@tD � H Μden@tD - ∆denL * Bden@tD,

BAMO '@tD � H ΜnitAMO@tD - ∆nitL * BAMO@tD,

BNIR '@tD � HΜnitNIR@tD - ∆nitL * BNIR@tD,

NH4 '@tD � -vnitNH4@tD * BAMO@tD - mnitNH4 * ENH4nit@tD * BAMO@tD,

NO3
¢@tD � vnitNO2@tD * BNIR@tD - vdenNO3@tD * Bden@tD - mdenNO3 * ENO3den@tD * Bden@tD,

NO2
¢@tD � HvdenNO3@tD - vdenNO2@tDL * Bden@tD + vnitNH4@tD * BAMO@tD -

vnitNO2@tD * BNIR@tD - mdenNO2 * ENO2den@tD * Bden@tD - mnitNO2 * ENO2nit@tD * BNIR@tD,

HN2OL¢@tD � HvdenNO2@tD - vdenN2O@tDL * Bden@tD - mdenN2O * EN2Oden@tD * Bden@tD,

Bden@0D � B0 * Fden,

BAMO@0D � B0 * FAMO,

BNIR@0D � B0 * FNIR,

NH4@0D � NH40,

NO3@0D � NO30,

NO2@0D � NO20,

N2O@0D � N2O0

<;

H* Zustandsgrößen *L
variables = 8Bden, BAMO, BNIR, NH4, NO3, NO2, N2O<;

Lösung des Differentialgleichungssystems mit konstantem Sauerstoffgehalt

H* transient *L
sRef = NDSolve@

DGLs �. params �. O2@tD ® .15, variables, 8t, 0, tend<, MaxStepSize ® 1D@@1DD;

H* aerob *L
sPlus = NDSolve@

DGLs �. params �. O2@tD ® 1, variables, 8t, 0, tend<, MaxStepSize ® 1D@@1DD;

H* anaerob *L
sMinus = NDSolve@

DGLs �. params �. O2@tD ® 0, variables, 8t, 0, tend<, MaxStepSize ® 1D@@1DD;

Einfluss der Zeitreihen für Wassergehalt und Temperatur

Der jeweilige Term wird an die mikrobiellen Wachstumsraten multipliziert.

H* Wassergehalt *L
EinflussWG@tD = WG@tD^5 � H30^5 + WG@tD^5L;

H* Temperatur in °C *L
EinflussT@tD = Exp@-HT@tD - 25L^4 � H15^4LD;
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Berechnung des Sauerstoffgehalts aus dem Wassergehalt

WG ist eine Zeitreihe für den Wassergehalt.

O2@WG_D := If@WG £ 5, 0,

If@WG £ 10, 1 � 5^2 * HWG - 5L^2 * 100, 100 - WG^4 � HHWG - 120L^4 + 100^4L * 100DD;

Düngung und Viehbesatz

Terme werden an die Differentialleichungen für NH4 und NO3 addiert.

Dünger1$HEG03 = 0.0012;

Dünger2$HEG03 = 0.0005;

Dünger$HEG29 = 0.0011;

Ausscheidungen$HEG29 = 0.000018;

H* HEG 03: Zweimalige Düngung *L
InputNH4@tD = Dünger1$HEG03 � Π * 7 * Exp@-Ht - 120L^2 � 7^2D +

Dünger2$HEG03 � Π * 7 * Exp@-Ht - 1150L^2 � 7^2D;

InputNO3@tD = Dünger1$HEG03 � Π * 7 * Exp@-Ht - 120L^2 � 7^2D +

Dünger2$HEG03 � Π * 7 * Exp@-Ht - 1150L^2 � 7^2D;

H* HEG 29: Einmalige Düngung und 14tägiger Viebesatz *L
InputNH4@tD = Dünger$HEG29 � Π * 7 * Exp@-Ht - 120L^2 � 7^2D +

If@1150 < t £ 1486, Ausscheidungen$HEG29, 0D;

InputNO3@tD = Dünger$HEG29 � Π * 7 * Exp@-Ht - 120L^2 � 7^2D;
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D.2. Sensitivitätsanalyse

Mathematica-Programme für die Sensitivitätsanalyse. Aufgeteilt in Methodende�nitio-

nen, Modellde�nition 1 (für die erste CTV-Analyse), Modellde�nition 2 (für die zweite

CTV-Analyse), CTV Analyse 1 und CTV Analyse 2.

D.2.1. Methodende�nitionen
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Methodendefinitionen

Default-Werte

H* Ausgabegenauigkeit für die Monte Carlo-Ergebnisse *L
MCoutPrecision = 1.0*^-5;

� Output settings

H* Quantile für die Ausgabe bei der Statistik der Monte Carlo-

Simulationen *L
outputStatQuantiles = 80.0, 0.05, 0.10, 0.5, 0.90, 0.95, 1.00<;

H* Definition der Default Histogrammkästengrenzen *L
defaultHistogramMin = 0;

defaultHistogramMax = 1001;

defaultHistogramBinSize = 1;

defaultHistogramBins =

8defaultHistogramMin, defaultHistogramMax, defaultHistogramBinSize<;

Interne Hilfsfunktionen

� Transposition von irregulätren 2D-Tabellen

H* Tauscht Zeilen und Spalten in einer Tabelle auch

wenn sich Spalten und zeilenanzahl unterscheiden. *L
H* tbl_ : Die zu transponierende Tabelle; filler : Symbol,

das eingefügt wird, wenn die taktuelle Zeile in der

Originaltabelle kürzer ist als die insgesamt längste *L
TransposeIrregular@tbl_, filler_: ""D := Block@8res, iMax, jMax<,

iMax = Max@Table@Length@tbl@@kDDD, 8k, Length@tblD<DD;

res = Table@filler, 8i, iMax<, 8k, Length@tblD<D;

For@j = 1, j £ Length@tblD, j++,

For@i = 1, i £ Length@tbl@@jDDD, i++,

res@@i, jDD = tbl@@j, iDD;D;D; resD
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� Beobachtungszeitpunktdaten

H* Generiert Beobachtungszeitpunkte

vars: Liste von Zustandgrößenlist of observed state variables,

params : Parameterliste,

times : Liste mit Zeiten für jede beobachtete Zustansgröße

tSymbol HoptionalL: Symbol für die Zeit Hdefault: tL *L
GenerateObsPointData@vars_, params_, times_, tSymbol_: tD :=

Block@8obsPoints, obsTimes, varRanges, i, lb, ub, varLabels, paramRange<,

obsPoints =

Join@
Flatten@

Table@TimeSeriesForVar@vars@@iDD, times@@iDD D , 8i, Length@varsD<DD,

paramsD;

obsTimes = Join@Flatten@timesD, Table@0, 8i, Length@paramsD<DD;

varRanges = 8<;

lb = 1;

For@i = 1, i £ Length@varsD, i++,

Module@8<,

ub = lb + Length@times@@iDDD - 1;

AppendTo@varRanges, lb ;; ubD;

lb = ub + 1;D;D;

varLabels = Table@
ToString@vars@@iDDD <> "@" <> ToString@tSymbolD <> "D", 8i, Length@varsD<D;

paramRange = lb ;; lb + Length@paramsD - 1;

8"Observation points" ® obsPoints, "Observation times" ® obsTimes,

"Var labels" ® varLabels,

"Var ranges" ® varRanges, "Params range" ® paramRange<D

� Test, ob alle Elemente einer Liste gleich sind

AllEqual@list_D := Count@list, list@@1DDD � Length@listD

� Numerische Lösung eines Parametersets

H* Löst ein System von Differentialgleichungen mit gegebenen Parametern *L
H* eqns = Gleichungen,

vars = Zustandsgrößen,

tRange = Zeitraum 8Name, Min, Max<,

params = konstante Parameterwerte in Form von Austauschregeln,

z.B. 8p1®1, p2®0.5<,

Hoptions = NDSolve OptionenL *L
NumSolution@eqns_, vars_, tRange_, params_, solveOptions_: 8<D :=

NDSolve@eqns �. Evaluate@paramsD, vars, tRange, solveOptionsD;
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� Berechnung der Statistiken des Ergebnissets

H* Berechnung der StatisikenHMittelwert, Standardabweichung,

Variationskoeefizient und Schiefe an den BeobachtungspunktenL
für ein Monte Carlo-Ergebnisset *L

MCResultStats@raw_, resultForm_D := Block@8M, SD, CV, Skew, rawTrans, i, q<,

rawTrans = Transpose@rawD;

M = 8"Mean"<;

SD = 8"SD"<;

CV = 8"CV"<;

Skew = 8"Skewness"<;

For@i = 1, i £ Length@rawTransD, i++,

AppendTo@M, Round@Mean@rawTransPiT D, MCoutPrecisionD D;

AppendTo@SD, Round@StandardDeviation@rawTransPiT D, MCoutPrecision D D;

AppendTo@CV,

If@Mean@rawTransPiTD ¹ 0, Round@StandardDeviation@rawTransPiTD �
Abs@Mean@rawTransPiTDD, MCoutPrecisionD,

IndeterminateDD;

AppendTo@Skew, Round @If@AllEqual@rawTransPiTD,

Indeterminate, Skewness@rawTransPiTDD, MCoutPrecisionDD;D;

8Prepend@resultForm, " "D, M, SD, CV, Skew<D;

� Berechnung der Quantile des Ergebnissets

MCResultQuantiles@raw_, resultForm_, quantiles_: outputStatQuantilesD :=

Block@8rawTrans, result, i, q<,

result = Table@
Which@quantiles@@qDD � 1.0, 8"maximum"<,

quantiles@@qDD � 0.0, 8"minimum"<,

quantiles@@qDD � 0.5, 8"median"<,

True, 8ToString@quantiles@@qDDD <> "-quantile"<D,

8q, Length@outputStatQuantilesD<D;

rawTrans = Transpose@rawD;

For@i = 1, i £ Length@rawTransD, i++,

For@q = 1, q £ Length@quantilesD, q++,

AppendTo@result@@qDD, Round@
Quantile@rawTrans@@iDD, quantiles@@qDD D, MCoutPrecision D D;D;D;

Join@8Prepend@resultForm, " "D<, resultDD

Latin Hypercube Funktionen

LHCsample@paramList_, parts_D := Block@8stratInd, invCDFs<,

stratInd = Table@RandomSample@Range@partsDD, 8i, Length@paramListD<D;

Table@Table@
paramList@@j, 1DD ® InverseCDF@paramList@@j, 2DD,

RandomReal@8HstratInd@@j, iDD - 1L � parts, stratInd@@j, iDD � parts<DD,

8j, Length@paramListD<D, 8i, parts<DD
LHCsamples@paramList_, parts_, iterations_D :=

Flatten@Table@LHCsample@paramList, partsD, 8i, iterations<D, 1D
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LHCsimulate@eqns_, vars_, tRange_, fixedParams_,

paramDists_, LHCdiv_, LHCruns_, resultForm_, solveOptions_: 8<D :=

Block@8nSolution, result, currentParams, i, LHCsampleData<,

MCstartTime = SessionTime@D;

MCcurrTime = SessionTime@D;

LHCsampleData = LHCsamples@paramDists, LHCdiv, LHCrunsD;

MCprogressMaxRuns = LHCdiv * LHCruns;

result = Table@Block@8<,

MCcurrTime = SessionTime@D;

MCprogressRuns = i;

currentParams = Join@LHCsampleData@@iDD, fixedParamsD;

nSolution =

NumSolution@eqns, vars, tRange, currentParams, solveOptionsD@@1DD;

HresultForm �. nSolution �. currentParamsLD, 8i, LHCdiv * LHCruns<D;

Round@result, MCoutPrecisionD D;

ScenarioDataLHC@eqns_, vars_, tRange_, paramsFixed_,

paramDists_, LHCdiv_, LHCruns_, resultForm_, solveOptions_D :=

8Join@8"Equations"<, Table@eqns@@iDD �� OutputForm, 8i, Length@eqnsD<DD,

Join@8"solveOptions"<,

Table@solveOptions@@iDD �� OutputForm, 8i, Length@solveOptionsD<DD,

8"LHC divisions", LHCdiv, "iterations", LHCruns,

"time range", tRange �� OutputForm<,

HJoin@8"Fixed parameters"<, ToString �� paramsFixedDL,

HJoin@8"Parameter Distributions"<, ToString �� paramDistsDL<
LHCsimOutput@eqns_, vars_, tRange_, fixedParams_,

paramDists_, LHCdiv_, LHCruns_, obsData_, solveOptions_: 8<,

bins_: defaultHistogramBins, comments_: 8<, outputRaw_: FalseD :=

Block@8resultForm, obsTimes, raw, rawOut, binnedOut,

statOut, quantileOut, scenData, binData<,

resultForm = H"Observation points" �. obsDataL;

obsTimes = H"Observation times" �. obsDataL;

raw = LHCsimulate@eqns, vars, tRange, fixedParams,

paramDists, LHCdiv, LHCruns, resultForm, solveOptionsD;

rawOut = If@outputRaw, Join@8resultForm<, rawD, "raw data not exported"D;

binnedOut = Join@8resultForm<, Transpose@
Table@BinCounts@Transpose@rawD@@iDD, binsD, 8i, Length@resultFormD<DDD;

statOut = MCResultStats@raw, resultFormD;

quantileOut = MCResultQuantiles@raw, resultFormD;

scenData = TransposeIrregular@ScenarioDataLHC@eqns, vars, tRange,

fixedParams, paramDists, LHCdiv, LHCruns, resultForm, solveOptionsDD;

binData = 8xMin ® bins@@1DD, xMax ® bins@@2DD, dx ® bins@@3DD<;

8"Binned data" ® binnedOut,

"Statistics" ® statOut, "Quantiles" ® quantileOut,

"Observation times" ® obsTimes, "Observation data" ® obsData,

"Raw data" ® rawOut, "Scenario Data" ® scenData,

"Bin size data" ® binData, "Comments" ® comments<D
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Funktionen zur Berechnung der Rankkorrelationen und CTV

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

ExtractRawData@MCresult_D := H"Raw data" �. MCresultL@@2 ;;DD;

� Berechnung von Rank, Korrekturfaktoren und Spearman Rho

H* Berechnung von Ränken und Korrekturfaktoren

Haus MultiDescriptiveStatistics.mL *L
Ranks@zlist_D :=

Block@8splitvals, adjustRank, lisval, ranklist, correctionTerm<,

If@Length@Union@zlistDD === Length@zlistD,

8Ordering@Ordering@zlistDD, 0<,

splitvals = Split@
Transpose@

8Sort@Transpose@8zlist, Range@Length@zlistDD<D, ð1@@1DD < ð2@@1DD &D,

Range@Length@zlistDD<D,

ð1@@1, 1DD - ð2@@1, 1DD == 0 &D;

adjustRank@lisval_ListD := If@Length@lisvalD > 1,

Block@8oldvals = lisval<,

oldvals@@All, 2DD = Mean@oldvals@@All, 2DDD;

Transpose@8oldvals@@All, 1, 2DD, oldvals@@All, 2DD<DD,

88lisval@@1, 1, 2DD, lisval@@1, 2DD<<D;

ranklist = Sort@Flatten@Map@adjustRank, splitvalsD, 1DD@@All, 2DD;

correctionTerm = Total@Map@Hð^3 - ðL &, Map@Length, splitvalsDDD � 12;

8ranklist, correctionTerm<DD

H* Berechnung Spearman Rho

HModifizierte Version der Funktion aus MultiDescriptiveStatistics.mL *L
SpearmanRhoMod@xRanks_, yRanks_, n_D :=

Block@8xrank, yrank, xCorrection, yCorrection, SoS<,

8xrank, xCorrection< = xRanks;

8yrank, yCorrection< = yRanks;

SoS = Dot@ð, ðD &@Hxrank - yrankLD;

H 1 � 6 Hn^3 - nL - SoS - xCorrection - yCorrection L �
Sqrt@ H1 � 6 Hn^3 - nL - 2 xCorrectionL H1 � 6 Hn^3 - nL - 2 yCorrectionL DD
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H* Berechnet die Spearman Rankkorrelationskoeffizienten jedes Parameters

MCresult : RohdatenErgebnisset,

obsData : Beobcahtungspunkte aus GenerateObsPointData@...D *L
ParamSpearmanCorrelationsRaw@MCresult_, obsData_D :=

Block@8paramsRange, seriesN, varSeries,

paramSeries, varRanks, paramRanks, result, obsPoints<,

paramsRange = "Params range" �. obsData;

obsPoints = "Observation points" �. obsData;

varSeries = Transpose@MCresult@@1 ;;, 1 ;; First@paramsRangeD - 1DDD;

paramSeries = Transpose@MCresult@@1 ;;, paramsRangeDDD;

varRanks = Table@Ranks@varSeries@@iDDD, 8i, Length@varSeriesD<D;

paramRanks = Table@Ranks@paramSeries@@iDDD, 8i, Length@paramSeriesD<D;

seriesN = Length@varSeries@@1DDD;

Off@Power::infyD;

Off@Infinity::indetD;

result =

Table@
Table@

N@SpearmanRhoMod@
paramRanks@@paramIndexDD, varRanks@@varIndexDD, seriesNDD,

8paramIndex, Length@paramSeriesD<D,

8varIndex, Length@varSeriesD<D;

On@Power::infyD;

On@Infinity::indetD;

Transpose@resultDD
H* Berechnet die Spearman Rankkorrelationskoeffizienten jedes Parameters

MCresult : Ergebnisset *L
ParamSpearmanCorrelations@MCresult_D :=

ParamSpearmanCorrelationsRaw@
ExtractRawData@MCresultD, "Observation data" �. MCresultD

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

RankCorrelToCTV@correlData_D := Block@8squares<,

squares = Transpose@
Table@correlData@@iDD * correlData@@iDD, 8i, Length@correlDataD<DD;

Transpose@Table@squares@@iDD � Total@squares@@iDDD,

8i, Length@squaresD<DDD;
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D.2.2. Modellde�nition 1
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Modelldefinition 1

In diesem Notebook werden alle modelspezifischen Variablen, Parameter und Gleichungen für den 1.  Schritt  der CTV-
Analysedefiniert.

Modellvariablen und Gleichungen

� Zustandsgrößen

modelVariables = 8Bden, Bamo, Bnir, NH4, NO3, NO2, N2O<;

� Differentialgleichungen

modelEquations = 8
Bden'@tD � H µden@tD - ddenL * Bden@tD,

Bamo'@tD � H µnitAMO@tD - dnitL * Bamo@tD,

Bnir'@tD � HµnitNO3@tD - dnitL * Bnir@tD,

NH4'@tD � -vnitNH4@tD * Bamo@tD - mnitNH4 * Enh4nit@tD * Bamo@tD,

NO3'@tD �

vnitNO2@tD * Bnir@tD - vdenNO3@tD * Bden@tD - mdenNO3 * Eno3den@tD * Bden@tD,

NO2'@tD � HvdenNO3@tD - vdenNO2@tDL * Bden@tD +

vnitNH4@tD * Bamo@tD - vnitNO2@tD * Bnir@tD -

mdenNO2 * Eno2den@tD * Bden@tD - mnitNO2 * Eno2nit@tD * Bnir@tD,

N2O'@tD � HvdenNO2@tD - vdenN2O@tDL * Bden@tD - mdenN2O * En2oden@tD * Bden@tD,

H* Angangsbedingungen *L
Bden@0D � B0 * Fden,

Bamo@0D � B0 * Famo,

Bnir@0D � B0 * Fnir,

NH4@0D � NH40,

NO3@0D � NO30,

NO2@0D � NO20,

N2O@0D � N2O0

<;
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� Zeitabhängige Gleichungen

Eno3den@t_D := NO3@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

Eno2den@t_D := NO2@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

En2oden@t_D := N2O@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

Enh4nit@t_D := NH4@tD � HKnnit + NH4@tDL;

Eno2nit@t_D := NO2@tD � HKnnit + NO2@tDL;

µnitAMO@t_D := µnitAMOmax *
CO2

Kc + CO2
*

NH4@tD
NH4@tD + Knit

*
O2

Konit + O2
*

NH4@tD
NH4@tD + Knnit

;

vnitNH4@t_D := vnitNH4max *
NH4@tD

NH4@tD + Knit
*

O2

Konit + O2
;

µnitNO3@t_D := µnitNIRmax *
CO2

Kc + CO2
*

NO2@tD
NO2@tD + Knit

*
O2

Konit + O2
*

NO2@tD
NO2@tD + Knnit

;

vnitNO2@t_D := vnitNO2max *
NO2@tD

NO2@tD + Knit
*

O2

Konit + O2
;

µden@t_D :=

µdenO2max *
O2

O2 + Ko
+ µdenNmax *

NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
Kden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

*
HdenBO

O2 + HdenBO
*

NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
Knden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

*
OC

Kc + OC
;

vdenNO3@t_D := vdenNO3max *
NO3@tD

Kden + NO3@tD
*

HdenNO3

HdenNO3 + O2
;

vdenNO2@t_D := vdenNO2max *
NO2@tD

Kden + NO2@tD
*

HdenNO2

HdenNO2 + O2
;

vdenN2O@t_D := vdenN2Omax *
N2O@tD

Kden + N2O@tD
*

HdenN

NO3@tD + HdenN
*

HdenN2O

HdenN2O + O2
;

Modellparameter

� Fixierte Modellparameter

fixedParams :=

8OC ® 0.1,

CO2 ® 0.1,

B0 ® 0.1,

NH40 ® 0.5,

NO30 ® 0.5,

NO20 ® 0.0,

N2O0 ® 0.0 <
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� Stochastische Modellparameter

stochasticParamDists :=

8Fden ® UniformDistribution@80.01, 0.8<D,

Famo ® UniformDistribution@80.01, 0.6<D,

Fnir ® UniformDistribution@80.01, 0.6<D,

vdenNO3max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

vdenNO2max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

vdenN2Omax ® UniformDistribution@80.0010, 1<D,

µdenNmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µdenO2max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

vnitNH4max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

vnitNO2max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µnitAMOmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µnitNIRmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

Kc ® UniformDistribution@80.001, 0.017<D,

Ko ® UniformDistribution@80.06 * 10^-6, 0.035 * 10^-2<D,

Konit ® UniformDistribution@
80.032 * 10^-2 - 0.032 * 10^-2 * 0.75, 0.032 * 10^-2 + 0.032 * 10^-2 * 0.75<D,

Kden ® UniformDistribution@80.02 * 10^-3, 0.03<D,

Knnit ® UniformDistribution@80.2 * 10^-4, 0.02<D,

Knden ® UniformDistribution@80.2 * 10^-4, 0.02<D,

Knit ® UniformDistribution@80.0129 - 0.0129 * 0.75, 0.0129 + 0.0129 * 0.75<D,

HdenBO ® UniformDistribution@80.002 - 0.002 * 0.75, 0.002 + 0.002 * 0.75<D,

HdenNO3 ®

UniformDistribution@80.001 - 0.001 * 0.75, 0.001 + 0.001 * 0.75<D,

HdenNO2 ® UniformDistribution@80.001 - 0.001 * 0.75, 0.001 + 0.001 * 0.75<D,

HdenN2O ® UniformDistribution@80.001 - 0.001 * 0.75, 0.001 + 0.001 * 0.75<D,

HdenN ® UniformDistribution@
83.58 * 10^-3 - 3.58 * 10^-3 * 0.75, 3.58 * 10^-3 + 3.58 * 10^-3 * 0.75<D,

mdenNO3 ® UniformDistribution@80.0018, 0.18<D,

mdenNO2 ® UniformDistribution@80.0007, 0.07<D,

mdenN2O ® UniformDistribution@80.0016, 0.16<D,

mnitNH4 ® UniformDistribution@80.0002, 0.2<D,

mnitNO2 ® UniformDistribution@80.0002, 0.2<D,

dnit ® UniformDistribution@80.625 * 10^-3, 0.042<D,

dden ® UniformDistribution@80.625 * 10^-3, 0.042<D<;
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Beobachtungsdaten

� Simulationszeitraum (Zeitsymbol, Min, Max) 

modelTimeRange = 8t, 0, 1500<;

� Beobachtungszeitpunkte

H* Beobachtungszeitpunkte in Stunden*L
DefaultObsTimes = Range@0, 1500, 10D;

H* Beobachtungszeitpunkte für jede Zustandgröße *L
modelVarObsTimes = 8

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes<;

Automatisch generierte Datenpackete

stochasticParamList = stochasticParamDists@@All, 1DD
modelObsData =

GenerateObsPointData@modelVariables, stochasticParamList, modelVarObsTimes, tD
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D.2.3. Modellde�nition 2
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Modelldefinition 2

In diesem Notebook werden alle modelspezifischen Variablen, Parameter und Gleichungen für den 2.  Schritt  der CTV-
Analyse  definiert.

Modellvariablen und Gleichungen

� Zustandsgrößen

modelVariables = 8Bden, Bamo, Bnir, NH4, NO3, NO2, N2O<;

� Differentialgleichungen

modelEquations = 8
Bden'@tD � H µden@tD - ddenL * Bden@tD,

Bamo'@tD � H µnitAMO@tD - dnitL * Bamo@tD,

Bnir'@tD � HµnitNO3@tD - dnitL * Bnir@tD,

NH4'@tD � -vnitNH4@tD * Bamo@tD - mnitNH4 * Enh4nit@tD * Bamo@tD,

NO3'@tD �

vnitNO2@tD * Bnir@tD - vdenNO3@tD * Bden@tD - mdenNO3 * Eno3den@tD * Bden@tD,

NO2'@tD � HvdenNO3@tD - vdenNO2@tDL * Bden@tD +

vnitNH4@tD * Bamo@tD - vnitNO2@tD * Bnir@tD -

mdenNO2 * Eno2den@tD * Bden@tD - mnitNO2 * Eno2nit@tD * Bnir@tD,

N2O'@tD � HvdenNO2@tD - vdenN2O@tDL * Bden@tD - mdenN2O * En2oden@tD * Bden@tD,

H* Angangsbedingungen *L
Bden@0D � B0 * Fden,

Bamo@0D � B0 * Famo,

Bnir@0D � B0 * Fnir,

NH4@0D � NH40,

NO3@0D � NO30,

NO2@0D � NO20,

N2O@0D � N2O0

<;
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� Zeitabhängige Gleichungen

Eno3den@t_D := NO3@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

Eno2den@t_D := NO2@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

En2oden@t_D := N2O@tD � HKnden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tDL;

Enh4nit@t_D := NH4@tD � HKnnit + NH4@tDL;

Eno2nit@t_D := NO2@tD � HKnnit + NO2@tDL;

µnitAMO@t_D := µnitAMOmax *
CO2

Kc + CO2
*

NH4@tD
NH4@tD + Knit

*
O2

Konit + O2
*

NH4@tD
NH4@tD + Knnit

;

vnitNH4@t_D := vnitNH4max *
NH4@tD

NH4@tD + Knit
*

O2

Konit + O2
;

µnitNO3@t_D := µnitNIRmax *
CO2

Kc + CO2
*

NO2@tD
NO2@tD + Knit

*
O2

Konit + O2
*

NO2@tD
NO2@tD + Knnit

;

vnitNO2@t_D := vnitNO2max *
NO2@tD

NO2@tD + Knit
*

O2

Konit + O2
;

µden@t_D :=

µdenO2max *
O2

O2 + Ko
+ µdenNmax *

NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
Kden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

*
HdenBO

O2 + HdenBO
*

NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD
Knden + NO3@tD + NO2@tD + N2O@tD

*
OC

Kc + OC
;

vdenNO3@t_D := vdenNO3max *
NO3@tD

Kden + NO3@tD
*

HdenNO3

HdenNO3 + O2
;

vdenNO2@t_D := vdenNO2max *
NO2@tD

Kden + NO2@tD
*

HdenNO2

HdenNO2 + O2
;

vdenN2O@t_D := vdenN2Omax *
N2O@tD

Kden + N2O@tD
*

HdenN

NO3@tD + HdenN
*

HdenN2O

HdenN2O + O2
;
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Modellparameter

� Fixierte Modellparameter

fixedParams :=

8Fden ® 0.6,

vdenNO3max ® 0.01,

vdenNO2max ® 0.005,

vdenN2Omax ® 0.01,

vnitNH4max ® 0.015,

vnitNO2max ® 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,

HdenNO3 ® 0.001,

HdenNO2 ® 0.001,

HdenN2O ® 0.001,

HdenN ® 0.00358,

mdenNO3 ® 0.0018,

mdenNO2 ® 0.0007,

mdenN2O ® 0.0016,

mnitNO2 ® 0.007,

OC ® 0.1,

CO2 ® 0.1,

B0 ® 0.1,

NH40 ® 0.5,

NO30 ® 0.5,

NO20 ® 0.0,

N2O0 ® 0.0

<

� Stochastische Modellparameter

stochasticParamDists :=

8Famo ® UniformDistribution@80.01, 0.6<D,

Fnir ® UniformDistribution@80.01, 0.6<D,

µdenNmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µdenO2max ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µnitAMOmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

µnitNIRmax ® UniformDistribution@80.0001, 1<D,

mnitNH4 ® UniformDistribution@80.0002, 0.2<D,

dnit ® UniformDistribution@80.625 * 10^-3, 0.042<D,

dden ® UniformDistribution@80.625 * 10^-3, 0.042<D<;
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Beobachtungsdaten

� Simulationszeitraum (Zeitsymbol, Min, Max) 

modelTimeRange = 8t, 0, 1300<;

� Beobachtungszeitpunkte

H* Beobachtungszeitpunkte in Stunden*L
DefaultObsTimes = 810, 100, 300, 700, 1000, 1300<;

H* Beobachtungszeitpunkte für jede Zustandgröße *L
modelVarObsTimes = 8

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes,

DefaultObsTimes<;

Automatisch generierte Datenpackete

stochasticParamList = stochasticParamDists@@All, 1DD
modelObsData =

GenerateObsPointData@modelVariables, stochasticParamList, modelVarObsTimes, tD
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D.2.4. CTV-Analyse 1
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CTV Analyse 1

Gibt diejenigen Parameter aus, die für eine bestimmte Anzahl von Zeitpunkten einen bestimmten Wert der CTV - Analyse
überschreiten. 
Es  werden  also  Parameter  ausgewählt,  die  über  einen  gewissen  zeitraum einen  größeren  EInfluss  auf  die  Varianz  der
Zustandsgrößen haben.

Settings

runs = 1000; H* Anzahl der Latin Hypercube Durchläufe *L
signLevel = 0.1; H* Prozentzahl,

die die Parameter in der CTV-Analyse für numTimes überschreiten müssen *L
numTimes = 10; H* Anzahl der male,

die die Parameter signLevel überschreiten müssen *L
numObsTimes = 101 ;H* Anzahl der Beobachtungsprunkte *L
numStateVars = 7; H* Anzahl der Zustandsgrößen *L
numStockParams = 31;H* Anzahl der stochastischen Parameter *L

CTV-Analyse

� Aerob

modelResultsAerob = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® .2,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;

correlationTableAerob = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsAerobD;

ctvAerob = ShowCTVTable@correlationTableAerob, modelObsDataD ;

For@zi = 1, zi £ numStateVars, zi++,

For@pi = 2, pi £ numStockParams + 1,

pi++, H* pi max: number stochastic parameters +2 *L
H* 101: number of observation points *L
If@Length�Select@Drop@Transpose@ctvAerob@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@

1 + Hzi - 1L * numObsTimes ;; numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD,

ð > signLevel &D ³ numTimes,

Print@"state variable:" <> ToString @Transpose@ctvAerob@@1, 1DDD@@
1, 2 + Hzi - 1L * numObsTimesDDD <> "Parameter:" <>

ToString@Transpose@ctvAerob@@1, 1DDD@@pi, 1DDD <> ":" <> ToString@
Length�Select@Drop@Transpose@ctvAerob@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@

1 + Hzi - 1L * numObsTimes ;;

numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD, ð > signLevel &DDDD;DD

� Transient

modelResultsLow = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® .05,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;
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correlationTableLow = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsLowD;

ctvLow = ShowCTVTable@correlationTableLow, modelObsDataD ;

For@zi = 1, zi £ numStateVars, zi++,

For@pi = 2, pi £ numStockParams + 1, pi++,

If@Length�

Select@Drop@Transpose@ctvLow@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@1 + Hzi - 1L * numObsTimes

;; numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD, ð > signLevel &D ³ numTimes,

Print@"state variable:" <> ToString @Transpose@ctvLow@@1, 1DDD@@
1, 2 + Hzi - 1L * numObsTimesDDD <> "Parameter:" <>

ToString@Transpose@ctvLow@@1, 1DDD@@pi, 1DDD <> ":" <> ToString@
Length�Select@Drop@Transpose@ctvLow@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@

1 + Hzi - 1L * numObsTimes ;; numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD,

ð > signLevel &DDDD;DD

� Anaerob

modelResultsAnaerob = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® 0,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;

correlationTableAnaerob = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsAnaerobD;

ctvAnaerob = ShowCTVTable@correlationTableAnaerob, modelObsDataD ;

For@zi = 1, zi £ numStateVars, zi++,

For@pi = 2, pi £ numStockParams + 1, pi++,

If@Length�Select@
Drop@Transpose@ctvAnaerob@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@1 + Hzi - 1L * numObsTimes

;; numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD, ð > signLevel &D ³ numTimes,

Print@"state variable:" <> ToString @Transpose@ctvAnaerob@@1, 1DDD@@
1, 2 + Hzi - 1L * numObsTimesDDD <> "Parameter:" <>

ToString@Transpose@ctvAnaerob@@1, 1DDD@@pi, 1DDD <> ":" <> ToString@
Length�Select@Drop@Transpose@ctvAnaerob@@1, 1DDD@@piDD, 1D@@

1 + Hzi - 1L * numObsTimes ;; numObsTimes + Hzi - 1L * numObsTimesDD,

ð > signLevel &DDDD;DD
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D.2.5. CTV-Analyse 2
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CTV - Analyse 2 der relevanten Parameter in Balkendiagrammen für fünf 

Zeitschritte

Für den Einfluss der relevanten Parameter werden Balkendiagramme  über die Beobachtungspunkte erstellt.

Needs@"PlotLegends`"D

Settings

runs = 1000; H* Anzahl der Latin Hypercube Durchläufe *L
axeslabel = 8"Bden", "BAMO", "BNIR", "NH4", "NO3", "NO2", "N2O"<;

H* Namen der Zustandgrößen *L
chartlabel =

8"FAMO", "FNIR", "ΜdenN
max ", "ΜdenO2

max ", "ΜnitAMO
max ", "ΜnitNIR

max ", "mnitAMO", "∆nit", "∆den"<;

H* Namen der relevanten Parameter *L
anzParams = Length@chartlabelD; H* Anzahl der relevanten Parameter *L
numObsTimes = Length@DefaultObsTimesD;

H* Anzahl der Beobachtungszeitpunkte *L
numStateVars = Length@axeslabelD; H* Anzahl der Zustandsgrößen *L
num = numStateVars * numObsTimes;

CTV-Analyse

� Aerob

modelResultsAerob = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® 1,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;

correlationTableAerob = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsAerobD;

ctvAerob = ShowCTVTable@correlationTableAerob, modelObsDataD ;

pListAerob = 8<;

For@j = 1, j £ num, j += numObsTimes,

list = 8<;

For@i = j + 1, i £ j + numObsTimes,

AppendTo@list, Drop@ctvAerob@@1, 1, iDD, 1DD; i++D;

AppendTo@pListAerob, BarChart@Transpose@listD@@1 ;; anzParamsDD,

GridLines ® 8None, None<, PlotLabel ® Style@"aerob", 32D,

PlotRange ® 8Automatic, 80, 1<<, BarSpacing ® None,

BaseStyle ® 8FontSize ® 40, FontFamily ® "Arial"<, ChartStyle ® "GrayTones",

ChartLabels ® 8Placed@chartlabel, Axis, Rotate@ð, Pi � 2D &D, None<,

ImagePadding ® 8850, 10<, 8130, 10<<, ImageSize ® 1000DD;D;

pListAerob@@ðDD & �� Range@6D;
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� Transient

modelResultsLow = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® .15,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;

correlationTableLow = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsLowD;

ctvLow = ShowCTVTable@correlationTableLow, modelObsDataD ;

pListLow = 8<;

For@j = 1, j £ num, j += numObsTimes,

list = 8<;

For@i = j + 1, i £ j + numObsTimes,

AppendTo@list, Drop@ctvLow@@1, 1, iDD, 1DD; i++D;

AppendTo@pListLow,

BarChart@Transpose@listD@@1 ;; anzParamsDD, GridLines ® 8None, None<,

PlotLabel ® Style@"wenig O2", 32D, PlotRange ® 8Automatic, 80, 1<<,

AxesLabel ® 8"", axeslabel@@Hj + numObsTimes - 1L � numObsTimesDD<,

BaseStyle ® 8FontSize ® 40, FontFamily ® "Arial"<, ChartStyle ® "GrayTones",

ChartLabels ® 8Placed@chartlabel, Axis, Rotate@ð, Pi � 2D &D, None<,

ImagePadding ® 8850, 10<, 8130, 60<<, ImageSize ® 1000DD;D
pListLow@@ðDD & �� Range@6D;

� Anaerob

modelResultsAnaerob = LHCsimOutput@modelEquations �. O2 ® 0,

modelVariables, modelTimeRange, fixedParams, stochasticParamDists,

runs, 10, modelObsData, 8<, defaultHistogramBins, 8<, TrueD;

correlationTableAnaerob = ParamSpearmanCorrelations@modelResultsAnaerobD;

ctvAnaerob = ShowCTVTable@correlationTableAnaerob, modelObsDataD ;

pListAnaerob = 8<;

For@j = 1, j £ num, j += numObsTimes,

list = 8<;

For@i = j + 1, i £ j + numObsTimes,

AppendTo@list, Drop@ctvAnaerob@@1, 1, iDD, 1DD; i++D;

AppendTo@pListAnaerob,

BarChart@Transpose@listD@@1 ;; anzParamsDD, GridLines ® 8None, None<,

PlotLabel ® Style@"anaerob", 32D, PlotRange ® 8Automatic, 80, 1<<,

AxesLabel ® 8"", axeslabel@@Hj + numObsTimes - 1L � numObsTimesDD<,

BaseStyle ® 8FontSize ® 40, FontFamily ® "Arial"<, ChartStyle ® "GrayTones",

ChartLabels ® 8Placed@chartlabel, Axis, Rotate@ð, Pi � 2D &D, None<,

ImagePadding ® 8850, 10<, 8130, 10<<, ImageSize ® 1000DD;D
pListAnaerob@@ðDD & �� Range@6D;
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Legende

legend = Graphics@Legend@
88Graphics@8ColorData@"GrayTones", 0D, EdgeForm@BlackD, Rectangle@80, 1<D<D,

Style@"t=10", 38, FontFamily ® "Arial"D <,

8Graphics@8ColorData@"GrayTones", 1 � 4D, EdgeForm@BlackD,

Rectangle@80, 1<D<D, Style@"t=100", 38, FontFamily ® "Arial"D <,

8Graphics@8ColorData@"GrayTones", 2 � 4D, EdgeForm@BlackD,

Rectangle@80, 1<D<D, Style@"t=200", 38, FontFamily ® "Arial"D <,

8Graphics@8ColorData@"GrayTones", 3 � 4D, EdgeForm@BlackD,

Rectangle@80, 1<D<D, Style@"t=500", 38, FontFamily ® "Arial"D <,

8Graphics@8ColorData@"GrayTones", 1D, EdgeForm@BlackD, Rectangle@80, 1<D<D,

Style@"t=900", 38, FontFamily ® "Arial"D <
<, LegendShadow ® None, LegendSpacing ® .1, LegendSize ® 1,

LegendBorderSpace ® 0.5, LegendTextSpace ® 1,

LegendBorder ® NoneD, ImageSize ® res � 2.8D

Balkendiagramme

� Mikrobielle Biomasse

Grid@8
8Style@"HaL", 40, FontFamily ® "Arial"D, Style@"HbL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HcL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAerob@@1DD, pListAerob@@2DD, pListAerob@@3DD, legend<,

8Style@"HdL", 40, FontFamily ® "Arial"D, Style@"HeL", 40,

FontFamily ® "Arial"D, Style@"HfL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListLow@@1DD, pListLow@@2DD, pListLow@@3DD<,

8Style@"HgL", 40, FontFamily ® "Arial"D, Style@"HhL", 40,

FontFamily ® "Arial"D, Style@"HiL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAnaerob@@1DD, pListAnaerob@@2DD, pListAnaerob@@3DD<<, Spacings ® 2D;

� NH4 und NO2

Grid@8
8Style@"HaL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HbL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAerob@@4DD, pListAerob@@6DD, legend<,

8Style@"HcL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HdL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListLow@@4DD, pListLow@@6DD<,

8Style@"HeL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HfL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAnaerob@@4DD, pListAnaerob@@6DD<<, Spacings ® 2D;
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� NO3 und N2 O

Grid@8
8Style@"HaL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HbL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAerob@@5DD, pListAerob@@7DD, legend<,

8Style@"HcL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HdL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListLow@@5DD, pListLow@@7DD<,

8Style@"HeL", 40, FontFamily ® "Arial"D,

Style@"HfL", 40, FontFamily ® "Arial"D<,

8pListAnaerob@@5DD, pListAnaerob@@7DD<<, Spacings ® 2D;
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