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8 1 EINLEITUNG

1 Einleitung

1.1 Vorwort

Bedingt durch die hohe Umweltrelevanz ist eine Hauptfragestellung der angewandten
Hydrogeologie die Untersuchung des Transports von Schadstoffen im Grundwasser.
Im Rahmen des Forschungsvorhabens FV 028 , Computer-Simulation des Transports
von Schwermetallen im Sickerwasser und Grundwasser” des Programms ,, Arbeit und
Umwelt“ (Senator fiir Umwelt und Stadtentwicklung des Landes Bremen) wurde die
Gruppe der Schwermetalle stellvertretend fiir die Gesamtmenge aller Schadstoffe
betrachtet.

Im Rahmen des Projektes wurde ein Computerprogramm entwickelt, das in der
Lage ist, den durch Sorptionsprozesse bestimmten Transport von Schwermetallen in
Grundwasserleitern zu simulieren.

Fiir die Umsetzung dieser Aufgabenstellung wurde ein numerisches Modell imple-
mentiert, da nur so die nichtlinearen Sorptionsprozesse mit dem rein hydrodyna-
mischen Transport von in Wasser gelosten Stoffen in einem Grundwasserleiter zu
verbinden sind. Vorlaufige Ergebnisse dieser Arbeiten sind in Hamer et al. (1992)
publiziert. Im vorliegenden Handbuch zum Computer-Modell CoTAM (CoTAM :
Column transport and adsorption model) wird im Abschnitt Grundlagen kurz auf
die Theorie und die eingesetzten Algorithmen eingegangen. Tiefergehende Details
sind der Dissertation des Programmautors (SIEGER, 1993) zu entnehmen.

Weiter wurde, einem Ansatz von Schulz & Reardon (1983) folgend, das hydrodyna-
mische Transport-Modell mit einem Modell zur Berechnung von Redox-Halbreak-
tionen (REDOX ) und dem thermodynamischen Gleichgewichts-Modell PHREEQFE
(PARKHURST et al., 1980) gekoppelt. Durch diese Kopplung sollten all die geoche-
mischen Reaktionen berechenbar werden, die nicht im hydrodynamischen Teil des
Modells integriert sind.

Bei der Implementation des Programms wurde neben der Entwicklung der Algo-
rithmen auch auf die Entwicklung einer benutzerfreundlichen Programmoberfliche
Wert gelegt. CoTAM ist daher mit einer Meniifiihrung und Dateiverwaltung ausge-
stattet, die am SAA/CUA Standard (SAA: System Application Architecture, CUA:
Common User Access) der Firma IBM orientiert ist (IBM, 1991).
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1.2 Aufbau des Handbuchs zum Modell CoTAM

Das vorliegende CoTAM -Handbuch wurde aus der Dissertation des Autors ausge-
koppelt, da zum einen eine reine Programmanleitung dort deplaziert wirken wiirde
und zum anderen der Umfang des Handbuchs — mit dem der Anwender ja arbeiten
soll — erheblich reduziert wird.

Damit das Handbuch in sich abgeschlossen ist, werden nach dem Kapitel Einleitung
(Installation etc.) zunéchst die Grundlagen des Modells und die hier verwendeten
Algorithmen kurz vorgestellt. Es folgt dann die Erkldrung der Handhabung des Pro-
gramms im Kapitel Arbeiten mit CoTAM. Nach der Besprechung der von CoTAM
erzeugten und verwendeten Datenformate und deren externer Nutzung im Kapitel
Datenformate werden drei Beispiele vorgestellt. Diese Beispiele sollen Moglichkeiten
und Grenzen der Arbeit mit CoTAM aufzeigen und den Anwender mit dem Pro-
gramm vertraut machen. Das letzte Kapitel wendet sich an Programmierer, die das
Programm erweitern oder auf anderen Rechnern implementieren wollen.

1.3 Vorausgesetzte Hardware

In diesem Absatz wird die bendtigte Hardware besprochen. Da das Programm an
einer Universitidt im Rahmen eines Forschungsprojektes entstand, war das vorran-
gige Ziel ein funktionierendes Programm zu erstellen. Im folgenden wird daher das
vom Autor verwendete Equipment vorgestellt. Ob das Programm auch auf anderen
Rechnern ausfiihrbar ist, konnte nur in sehr begrenztem Umfang getestet werden.

1.3.1 Computer

Der verwendete FORTRAN77-Compiler (FTN77/486, University of Salford, 1990)
erzeugt auf PC-AT 486 Rechnern ausfiihrbare Programme. Entwickelt und getestet
wurde CoTAM auf einem PC-AT 3865X mit 2 MB RAM und Co-Prozessor. Letztlich
kann jedoch auf Grund der langen Rechenzeiten nur der Einsatz auf schnellen PC-
AT 486 Rechnern empfohlen werden. So wurden Rechenlidufe, die auf einem PC-
AT 386SX bis zu zwei Stunden bendétigten, auf einem PC-AT 486 in weniger als
10 Minuten ausgefiihrt.

1.3.2 Festplatte

Fiir die Installation von CoTAM werden ca. 1.3 MB freier Speicherplatz benotigt. Die
bei der Modellierung entstehenden Dateien kénnen sehr schnell 500 KByte und mehr
belegen. Da beim Schreiben und Lesen dieser grofen Dateien die Geschwindigkeit der
Festplatte wesentlichen Einflufs auf den Programmablauf hat, sollte diese so schnell
wie moglich sein. Besonders Augenmerk ist hier auf die Dateniibertragungsrate zu
richten.
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1.3.3 Bildschirm

CoTAM unterscheidet drei Betriebsmodi. So kann CoTAM interaktiv im Graphik-
oder Text-Modus betrieben oder im Batch-Betrieb mit Kommandozeilen-Parameter
aufgerufen werden. Im letztgenannten Modus ist die Ausgabe von Zeichen auf ein
absolutes Minimum beschrinkt. In diesem Fall kann also auch ein Hercules- oder
EGA-Bildschirm betrieben werden. Im interaktiven Betrieb kann die Ausgabe wih-
rend der Modellierung als Text oder als Graphik erfolgen. Fiir die Ausgabe als Gra-
phik ist ein VGA-Bildschirm zwingend erforderlich. Die Ausgabe als Texrt kann auch
in anderen Bildschirm-Standards erfolgen. Empfohlen wird ein VGA-Farbmonitor
mit einer Auflsung von 640x480 Pixeln.

1.3.4 Betriebssystem

Eingesetzt wurden die Betriebssysteme MS-DOS 5.0 und DR-DOS 5.0.

1.4 Lieferumfang

Durch die Verwendung des Komprimierungsprogramms LHA von Haruyasu Yoshiz-
aki (1991) ist es gelungen, alle fiir die Installation von CoTAM erforderlichen Da-
teien sowie den gesamten Quellcode auf einer Diskette (Format: MS-DOS, 720 KB)
unterzubringen. Dariiberhinaus befindet sich auch das verwendete Komprimierungs-
programm als public domain Software auf der Diskette.

1.5 Programm-Installation

C'oTAM ist nicht kopiergeschiitzt und kann und soll jederzeit weitergereicht werden.

Das Programmpaket mufs zunichst dekomprimiert werden. Dies geschieht durch
einfachen Aufruf des sich auf der mitgelieferten Diskette befindenden Programms
COTAM.EXE. Beim Aufruf von COTAM.EXE kann durch Angabe eines Laufwerkbuch-
stabens das Laufwerk spezifiziert werden, auf dem das Programmpaket installiert
werden soll. Soll das Programmpaket z.B. auf dem Laufwerk D: eingerichtet werden,
so ist der folgende Befehl einzugeben ( (<) heit: RETURN-Taste betétigen):

A: COTAM D:

Das Programm COTAM.EXE dekomprimiert sich nun selbst und legt dabei gleichzeitig
alle erforderlichen Unterverzeichnisse an.

Nach erfolgter Dekomprimierung befindet sich das Programmpaket nun auf der Fest-
platte. Durch Eingabe der Befehlsfolge:
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D:
CD\
CD COTAM

wechselt man in das Verzeichnis COTAM auf der Festplattenpartition D:.

In diesem Verzeichnis befinden sich die folgenden Programme und Dateien:

COTAM486 .EXE : Das eigentliche Programm

MASKEN . SWL : Die Maskendatei fiir das Modell CoTAM

VIDPOP.COM : Stellt die Masken der Datei MASKEN . SWL zur Verfiigung
DBOS .EXE : DOS-Extender

DBOS.LIB : Wird vom DOS-Extender geladen

KILL_DBO.COM : Entfernt den DOS-Extender aus dem Speicher
KILL_VID.BAT : Entfernt VIDPOP aus dem Speicher

COTAM.BAT : Startet das Modell CoTAM

PHREEQE .DAT : Der Basisdatensatz des Programms PHREEQFE

Samtliche Programme und Bibliotheken, die zum Betrieb des Programms COTAM486
benotigt werden, sind ausdriicklich geméf den Lizenzbestimmungen der Firma Com-
Food und der University of Salford frei kopierbar.

Die Installation des Programms ist aufgrund der verwendeten Software leider noch
nicht abgeschlossen. Vielmehr muf vor jedem Start von CoTAM eine Arbeitsumge-
bung eingerichtet werden. Im folgenden werden die dafiir n6tigen Schritte im einzel-
nen erklért.

1.5.1 Installation und Deinstallation von VIDPOP.COM

Die Benutzerfilhrung mit Hilfe von Lichtbalkenmeniis, wie sie z.B. in Programmen
wie MS-WORD oder LOTUS 1-2-3 angewendet wird, ist mit der Programmierspra-
che FORTRANTT7 nur unter grofien Schwierigkeiten zu erreichen. Fiir die Erstellung
der Masken und der Meniis wurde daher das Programm Saywhat?! der Firma Com-
Food benutzt. Die mit diesem Programm erstellten Masken sind in komprimierter
Form in der Datei MASKEN . SWL abgelegt. Das Programm COTAM486 . EXE ladt wahrend
des Programmlaufs die jeweils bendtigte Maske mit Hilfe des residenten Programms
VIDPOP.COM aus dieser Datei nach. Durch dieses Vorgehen war es mdglich, ein Pro-
gramm zu entwickeln, das einerseits einen relativ geringen Umfang hat (Sourcecode
ca. 350 KByte) und andererseits eine einfache Bedienung zulaft.
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Damit COTAM486.EXE die in MASKEN.SWL gespeicherten Bildschirmmasken aufrufen
kann, mufs vorher das Programm VIDPQOP.COM installiert werden. Es muf resident
gemacht werden.

Hierzu geniigt es, im Unterverzeichnis COTAM das Programm VIDPOP.COM mit

VIDPOP

aufzurufen. Das Programm teilt durch einen kurzen Bildschirmhinweis mit, daf es
jetzt installiert ist. Das Programm verbleibt nach dem Start resident im Speicher
und wartet im Hintergrund auf seinen Aufruf.

Wird das Programm VIDPOP nicht mehr bendtigt, so kann es durch Aufruf der Batch-
Datei KILL_VID.BAT wieder aus dem Speicher des Computers entfernt werden.

1.5.2 Installation und Deinstallation von DB0S.COM

Der FORTRANT77-Compiler der University of Salford erwies sich als ein sehr lei-
stungsfihiges Programmierwerkzeug. So ist der Compiler bei der Zbersetzung des
Sourcecodes sehr schnell und liefert sehr kompakte Programme. Leider sind diese
Programme nicht fiir sich allein ausfithrbar. Sie benétigen eine sogenannte Lauf-
zeitbibliothek. Diese Bibliothek (DBOS.LIB) wird durch das residente Programm
DBOS.COM nutzbar gemacht. Daher muf vor dem Aufruf von CoTAM das Programm
DBOS.COM aufgerufen und damit resident gemacht werden. Aufgerufen wird DBOS . COM
mit

DBOS

Wird die Bibliothek nicht mehr benétigt, so kann das Programm DBOS durch Aufruf
von KILL_DBO wieder aus dem Speicher des Computers entfernt werden.

1.6 Anpassen der Zugriffspfade

Sind die Programm VIDPOP.COM und DBOS.COM resident, so kann CoTAM mit dem
Befehl:

COTAM486 gestartet werden.
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Nach dem Start sollten zunichst alle Zugriffspfade fiir die einzelnen Dateigruppen
angepalt werden. CoTAM kann mit Hilfe eines kleinen Editors diese Zugriffspfade
selbstdandig anlegen und in projektbezogenen Initialisierungsdateien abspeichern.

Das Setzen der Pfade kann durch Aufruf des Meniipunktes CoTAM, Zugriffspfade
editieren erfolgen'. Es erscheint ein Dialogfeld. Mit Hilfe eines Untermeniis konnen
nun die einzelnen Pfade angewihlt und verdndert werden. Die Pfade diirfen dabei
theoretisch unendlich tief geschachtelt sein. Praktisch ist die Lénge der Pfade jedoch
auf 30 Zeichen incl. Laufwerksangabe beschriankt.

Fiir ein Projekt ,.Blei“ konnte z.B. die folgende Verzeichnisstruktur angelegt werden:

C:\

L BLEI : Projektname
. DATEN : Fingabedatensitze
. FRGEBNIS : Ergebnisse, aufgeteilt in
|: DCGK : Durchgangskurven
ORT : Konzentrationsverteilungen in der Sdule
—— MESS : Messwerte )
L 1.OTUS123 : Externe Auswertung mit LOTUS 1-2-3

Die angelegten Zugriffspfade kénnen anschlieffend unter einem beliebigen Namen
abgespeichert werden. Dariiberhinaus schreibt CoTAM bei seiner Beendigung die
zuletzt gesetzten Pfade und Dateinamen automatisch in die Datei COTAM.INI. Im
oben angefiihrten Beispielprojekt miifste die Datei COTAM. INI das folgende Aussehen
haben:

CoTAM-Initialisierung
:\BLEI\DATEN\NONAME.DAT
:\BLEI\DATEN\NONAME.PAR
:\BLEI\DATEN\NONAME . UMS
:\BLEI\DATEN\NONAME.PHR
:\BLEI\MESS\NONAME .EXP
:\BLEI\ERGEBNIS\DGK\NONAME.PRN
:\BLEI\ERGEBNIS\ORT\NONAME.PRX
:\BLEI\LOTUS123\NONAME.LPR

QO

Fiir unterschiedliche Projekte konnten auf diese Weise unterschiedliche Initialisie-
rungsdateien erstellt werden. Diese kénnen dann vor dem Aufruf von CoTAM in
COTAM.INI umbenannt oder durch Aufruf des Meniipunktes CoTAM, Laden... ge-
laden werden. Beim Programmablauf wird dann in den entsprechenden Pfaden nach

IDer Aufruf von Meniipunkten ist im Kapitel Allgemeine Bedienungshinweise beschrieben.
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den Eingabedateien gesucht bzw. die Ergebnisse werden kontrolliert abgelegt. Sind
die in der Datei COTAM. INI angegebenen Pfade nicht vorhanden, so werden sie von
CoTAM selbstindig erzeugt!

Im installierten Verzeichnis befindet sich das Unterverzeichnis Beispiel. Zur Zbung
sollte dieses Verzeichnis (und seine Unterverzeichnisse) zunéchst wie oben beschrie-
ben eingestellt werden. Die noch fehlenden Verzeichnisse (ERGEBNIS, DGK und ERGEBNIS,
ORT) werden dabei von CoTAM selbst erzeugt. Die Zugriffspfade konnen dann in der
Datei BEISPIEL.INI gespeichert werden.

1.6.1 Aufruf des Programms mit COTAM.BAT

Nach der Erstinstallation kann CoTAM in Zukunft mit der mitgelieferten Batch-
Datei COTAM.BAT gestartet werden. Diese Datei sollte sinnvollerweise in einen dem
Betriebssystem zuginglichen Pfad? kopiert werden.

Die Batch-Datei enthélt die folgenden Befehle:

@echo off
C:

CD\

CD COTAM
CLS

COPY BEISPIEL.INI COTAM.INI
VIDPOP /S
DBOS
COTAM486
ECHO.
KILL_DBO
KILL_VID

Die Laufwerksbezeichnung ist bei Bedarf anzupassen. Der Befehl
COPY BEISPIEL.INI COTAM.INI

ist ein Beispiel und verdeutlicht noch einmal die Mdoglichkeit, CoTAM in einer pro-
jektbezogenen Umgebung zu starten. Dariiberhinaus kann CoTAM mit unterschied-
lichen Parametern aufgerufen werden (s. Kapitel Arbeiten mit CoTAM *). Dadurch
wird ein komfortabler Batch-Betrieb mdoglich.

2Die Verzeichnisse DOS oder besser BAT eignen sich hierfiir hervorragend.
3Fiir Eilige: COTAM486 /h.
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2 Grundlagen

In diesem Kapitel sollen die Grundlagen der im Modell CoTAM verwendeten Glei-
chungen und Algorithmen vorgestellt werden. Dies ist zwar fiir Programmanleitun-
gen nicht iiblich, der Autor ist jedoch der Meinung, daf ein kurzer Zberblick fiir das
weiter Verstindnis des Programms hilfreich sein kann. Detailliertere Hinweise finden
sich in der Dissertation des Autors (SIEGER, 1993).

2.1 Transportgleichung

Der hydrodynamische Transport in einer Sdule kann durch die folgende partielle Dif-
ferentialgleichung beschrieben werden (z.B FLUHLER & JURY, 1983; KINZELBACH,
1987; MATTHESS, 1990).

1
as ac, . 8C 9C; s
ot P aE T e T (1)
mit
S = oy/ne - Cy, mol-em ™3

C, sorbierte Konzentration, mol-g=*
C; Konzentration in Losung, mol-cm™
n. effektive Porositit, cm3-cm=3
o, Feuchtraumdichte, g-cm 3

D, Dispersionskoeffizient, cm?-s~
v, Abstandsgeschwindigkeit, cm-s™
t  Zeit, s

3

1
1

2.2 Retardation

Durch die Einfithrung eines Retardationsfaktors R 14ft sich die Gleichung (1) in die
Gleichung (2) tiberfiihren.

|
oC, B 0%C, oC, grlr(l)i*
Begr=Digm —v g, 5 @)
. B o, OF(C))
mit R—l—i——ne ac,

Die Funktion F(C)) wird dabei als Isotherme oder Isothermenfunktion bezeichnet.
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Haufig wird das Sorptionsverhalten von Schadstoffen im Grundwasser durch die
lineare Henry-Isotherme (F(C)) = Ky - 05/n. - C;) beschrieben. In diesem Fall folgt
fiir R:

R=1+2 .k, (3)

Ne

2.3 Analytische Losung der Transportgleichung

Fiir diese Isotherme und unter der Annahme, daf die betrachtete Saule unendlich
lang ist, kann eine analytische Losung der Transportgleichung (2) angegeben werden
(KINZELBACH, 1987).

Vg - T +va-t
Co N T
_ Yo larfe | B <_a> fe| R A
Cy(z,t) 5 |eric : Dt + exp D, ertc 2 D1 (4)
R R

Die komplementére Errorfunktion erfc(arg) ist dabei nicht geschlossen lésbar. Sie
mufs numerisch approximiert werden.

Wird der Retardationsfaktor R zu 1 gesetzt, kann die analytische Losung der Trans-
portgleichung zur schnellen Abschitzung des sogenannte ,worst case” herangezogen
werden bzw. zur Auswertung von Tracerversuchen mit idealen Tracern dienen.

2.4 Verfahren der finiten Differenzen

Die Arbeiten von diversen Autoren (z.B. LANGMUIR, 1918; SPOSITO, 1982; FLUH-
LER & JURY, 1983) zeigen, daf das Sorptionsverhalten von Schadstoffen durch
die kinetikfreie vollstéindig reversible Henry-Isotherme nur unzureichend beschrie-
ben werden kann.

Fliihler und Jury entwickelten daher das Modell DISPER (FLUHLER & JURY, 1983).
In diesem Modell wird der Sorptionsterm 0S/0t in der Gleichung (1) durch die
folgende gewohnliche Differentialgleichung beschrieben (5)

aS kmaz mo

= =Y e ((Gi1) — Sp() G (5)

S
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mit
rr  Sorptionsratenkonstante, s~
fr frei wahlbare Isothermen

1

Das Modell DISPER bildet im weiteren die Grundlage fiir die Entwicklung des
Modells CoTAM . Die Modellumsetzung des hydrodynamischen Transports von im
Wasser gelosten Stoffen in geséiittigten Grundwasserleitern ist heute weitgehend ver-
standen und kann durch die Verwendung numerischer Verfahren hinreichend genau
abgebildet werden (z.B. KINZELBACH, 1987).

2.4.1 Numerischer Losungsansatz

Fiir die numerische Losung der gekoppelten Differentialgleichung (1) und (5) wurde
das Verfahren der finiten Differenzen gewéhlt. Bei Verfahren aus dieser Klasse wird
das betrachtete Modellgebiet (hier die Saule) zunéchst 6rtlich diskretisiert. Im hier
betrachteten eindimensionalen Fall entsteht dabei eine Art Perlenschnur, die aus
kleinen Késtchen besteht. Diese Késtchen haben die Linge Ax, die Breite Ay und
die Hohe Az. Da der Transport von Schwermetallen im instationdren Fall betrachtet
wird, muft auch das Kontinuum der Zeit in Zeitschritte der Lange At zerlegt werden.

Fiir die Konstruktion eines Differenzenverfahrens zur Losung einer partiellen Diffe-
rentialgleichung kann der Satz von Taylor iiber die Reihenentwicklung einer Funktion
herangezogen werden.

Mit Hilfe der Reihenentwicklung einer Funktion lassen sich die einzelnen Differentiale
der Transportgleichung (1) wie folgt durch Differenzen approximieren:

s Si(t + At) — Si(t)

= = N + O(At) (6)
%_f _ Ci(t+AAti— Ci(t) +O(A) (7)
7¢ - Gal- Q(ZSQ) FCa®) | oAy (9)

Die Fehlerordnung des jeweiligen Verfahrens wird durch den Exponenten am Feh-
lerterm O beschrieben. So trigt die Differenzenapproximation der Differentiale nach
der Zeit die Fehlerordnung 1. Die Ableitungen im Ort erhalten dagegen die Fehler-
ordnung 2.
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Werden in die Differenzengleichungen (8) und (9) einmal ¢ und einmal ¢ + At fiir
' eingesetzt und diese Gleichungen mit der Gleichung (7) verbunden, so ergibt sich
das Differenzenverfahren fiir die Berechnung des rein hydrodynamischen Transports
unter Vernachlassigung der Fehlerterme in einer allgemeinen Darstellung:

Ci(t + At) — Cift) (1-0)- lD Cia(t) —2G4(t) + Cm(t)] (10)
At : (Az)?
Cio1(t + At) = 2C;(t + At) 4+ Ciyq (t + At)
o o (A0 |
—(1-0)- lva . Ci+1(t)2;fi—1(t)]
Cip1(t + At) — Ci_q (t + At)
- [Ua . 2Ax ]
firi=1,...,n

Die Differenzengleichung (10) beschreibt damit die Berechnung der Konzentration
in jeder Zelle i fiir den Zeitpunkt ¢ + At. Fiir die Berechnung werden Kenntnisse
iiber die Konzentrationen zum Zeitpunkt ¢ bzw. zum Zeitpunkt ¢ + At in den Zellen
t — 1, 2 und 7 + 1 bendétigt. Der Zeitsteuerparameter © bestimmt das Schema des
gewéhlten Verfahrens. Fiir das Modell CoTAM wurde © = 0.5 gesetzt. Das dadurch
entstehende Schema wird als Crank-Nicolson Schema bezeichnet.

ct-cl _ 1 (CLi-20+ 0L, G - 207 + Ol
At 9 l (ALE)Q (Ax)2
1 Cj+1 - ijl C'jill - C‘jjll .
— .y : ! : fiiri=1,... 11
y v ( oA 2As ri=L...n {11)

Dabei beschreibt der Index ¢ die jeweilige Zelle, in der sich die betrachtete Kon-
zentration eingestellt hat, und der Index j die Zeitstufe. Die Differentialoperatoren
0C/0x und 9*C/0z* werden also durch Differenzen von Konzentrationen sowohl auf
der Zeitstufe j als auch auf der Zeitstufe 7 + 1 approximiert.

Der Sorptionsterm 0.5/0t 1éft sich durch Linearisierung der Gleichung (5) ebenfalls
durch eine Differenzenapproximation ausdriicken (FLUHLER & JURy, 1983). Im
Falle einer , Two-Site Isotherme®, d.h. ke = 2, folgt mit f/, := fi(C/) und oy =

Tk'At .
PESTRNINE

oS 1

= = Kt'ia’“' [ (F =280, + oA firi=1,....n (12)

k=1
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Fiigt man die Gleichungen (11) und (12) zusammen, so ergibt sich bei Vernachlis-
sigung der Fehlerterme fiir das Modell CoTAM eine Differenzenapproximation der
Gleichung (1) im Crank-Nicolson Schema:

iak : [ff/jl + ( zjk - 2531@)} +Cf -] =
k=1

D (Cij—l — 20} + C, + CIf — 20t + C?ff)

—- V-(cl, —cl+Cill -t firi=2,...,n—1 (13)
Dl - At Vg * At
it D = d V=r——
ml oAz 2.2 Ax
Die Gleichung (13) wird nach dem Zeitindex sortiert und fiir allei = 2,...,n—1 auf-

gestellt (die Darstellung der Randbedingungen fiir die Zellen i = 1 und ¢ = n folgt
im néichsten Abschnitt). Es ergibt sich damit ein Gleichungssystem F;(C’*1) = 0. Da
die Tsothermen-Funktionen fy in der Regel nichtlinear sind (Langmuir-Isotherme),
wird auch das Gleichungssystem in der Regel nichtlinear sein. Zur Losung des Glei-
chungssystems wird daher das Newton-Raphson-Verfahren eingesetzt.

Ist die Konzentration im Zeitschritt j+1 durch Losen des nichtlinearen Gleichungssy-
stems ermittelt, so kann die fiir den nichsten Zeitschritt benotigte aktuelle sorbierte
Konzentration mit Hilfe der Gleichung (14) berechnet werden:

2
SIT =S+ 3 an- (I + fl — 280, (14)
k=1

2.4.2 Randbedingungen

Die Gleichung (13) gilt zunéchst nur fiir die Zellen, die innerhalb der Séule liegen (i =
2,...,n—1). An den Réndern (i = 1 und ¢ = n) gelten besondere Randbedingungen.

Fiir die Randbedingung am Sauleneinlauf muf beriicksichtigt werden, daft die Séule
aus einem vor der Sdule angeordneten Behélter kontinuierlich mit einem kontami-
nierten Wasser beschickt wird. Die im Wasser gelosten Schwermetalle haben dabei
stets die Konzentration C},. Damit fiir die erste Zelle die Massenbilanz erfiillt ist
(Am = 0), muk der Zufluf in die erste Zelle gleich dem Abfluf in die zweite Zelle
sein.

Co — C
0 = (A-n,-At-ve-Ci) +<A-ne-At-Ddiff-Txl>

Zuflul durch Advektion Zufluk durgh Diffusion

v
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C—C
~ (A At -O) —<A-ne-At-Dd1~ff- - 2)

Abflul durch Advektion Abfluk durgh Diffusion
Cy — C2>
R Az
Abflufs durch Dispersion

v

—(A-ne-At-Dl- (15)

v

Da das kontaminierte Wasser durch einen Schlauch aus dem Vorratsbehilter in die
Saule gepumpt wird und sich im Schlauch keine Festphase befindet, konnen disper-
sive Effekte nicht auftreten. Der durch den diffusiven Transport bestimmte Anteil
kommt bei der Simulation von Sdulenexperimenten (v, > 0) nicht zum Tragen. Bei
der Modellierung von Transportvorgidngen in marinen Sedimenten (v, = 0) wird der
hydrodynamische Transport jedoch ausschlieflich durch die Diffusion beschrieben.
Im Programm CoTAM ist daher diese Moglichkeit der Modellierung mit enthalten.

Fiir die Funktion F;(C7*!) ergibt sich daraus im Fall v, >> 0 bei Vernachlissigung
des diffusiven Anteils:

Fi(C*Y) = (v, + Dy/Az) - CIT — DAz - O — v, - C; (16)

Fiir den Fall daf die Abstandsgeschwindigkeit Null ist (v, = 0; marine Sedimente),
folgt aus (15):

Cin — Cy Cy — Oy
0:\<A-ne-At-Ddiff-T)}—\(A-ne-At-Ddiff- Al‘ )} (17)
Zufluf durch Diffusion Abfluff durch Diffusion
—
Py (CI+1) = 2 Dyiss LCit Dyiyy L CiH Daiss c, (18)

Ax Ax 2 Ax

Fiir den Abflufs des kontaminierten Wassers am Ende der Séule kann eine Neumann-
Randbedingung angenommen werden. Mit Hilfe der Neumann-Randbedingung kann
der Fluf iiber den Rand durch eine Funktion g(¢) beschrieben werden. Ein leicht zu
programmierender Spezialfall ist die Modellierung eines undurchlissigen Randes.
Hier gilt:

oC
7 = 1
o).~ " (19)
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Durch Einfithrung einer Hilfszelle (n + 1) auferhalb des Modellgebietes lidft sich
diese Randbedingung wie folgt in eine Funktion F,(C’*!) iiberfiihren:

acn - Cn+1 - Cnfl _
oxr | 2Ax =0 —

n

F (C7) =0t - 00y (20)

n—1

Vergleiche mit analytisch berechneten Durchgangskurven vermoge der Gleichung (4)
zeigten, dafk dieses Konzept zu unbefriedigenden Ergebnissen fiihrt. Im Programm
CoTAM wurde daher fiir den Fall, dak v, > 0 ist, die sogenannte Transmissions-
randbedingung implementiert (KINZELBACH, 1987). Hier wird angenommen, daf
sich am Ende der Séule der Konzentrationsgradient zwischen den Zellen (n —1) und
(n) nach ,auken“ fortsetzt. D.h.:

Cn - C’nfl C’n+1 - Cﬂ

Az B Az (21)
Daraus folgt fiir F,(C7+1):
F,(C7) = O35 — 205+ + O (22)

2.5 Das Modell REDOX

Die Redoxreaktionen in geochemischen Systemen lassen sich als Reduktions-Halb-
reaktionen unter Beteiligung von Elektronen formulieren. Fiir das Modell REDOX
wurden die folgenden wichtigsten Halbreaktionen aufgestellt (23) - (35) (frdl. miind-

liche Mitteilung von Dr. K. Wallmann, Universitit Bremen).

Oy + 4de” + 4H" H,0O (23)
NO; +2e~ +2H" NO; + H,O (24)
NO; + 5e” + 6H" 1/2N, + 3H,0 (25)
NO; + 8~ + 10H* NH, + 3H,0 (26)
NO, + 3e” +4H* 1/2N, + 2H,0 (27)
NO, + 6e~ + 8H" NH; + 2H,0O (28)
MnOy(s) + 2e~ + 4H™" Mn** 4 2H,0 (29)
FeOOH(s) + e~ + 3H* Fe’t + 2H,0 (30)
SOF™ +8e~ +9H" HS™ + 4H,0 (31)
HCO,; + 8¢~ +9H™ CH,4 + 3H,0O (32)
106HCO; + 16NO; + 552e™
+674H* C(H20)106(NH3)16(s) + 260H,0 (33)
HCO, +4e™ +5H C(H,0)(s) + 2H,0 (34)
NO; + 8¢~ + 9H™ NH;(s) + 3H,O (35)
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In geochemischen Systemen folgen die Redoxreaktionen i. allg. einer Kinetik 0. Ord-
nung. D.h, die zeitliche Onderung der Konzentration erfolgt linear. Allgemein iRt
sich die gewohnliche Differentialgleichung (36) fiir alle Reaktionen aufstellen.

dC MS
—Z—Zanm Uin (36)
n=1

Mit Hilfe des Euler-Verfahrens zur Losung von Systemen gewohnlicher Differential-
gleichungen ergibt sich daraus fiir die Berechnung der Konzentrationen im néichsten
Zeitschritt die Gleichung (37).

. . MS

n=1

Dabei ist X,, die an der Reaktion n beteiligte Spezies X. Der stéchiometrische Faktor,
mit dem die Spezies X an der Reaktion n beteiligt ist, wird mit a,, , beschrieben. Die
Geschwindigkeit der n-ten Reaktion im i-ten Tiefenintervall wird mit u; , bezeichnet.
Die Variable MS steht fiir die Anzahl der am System beteiligten Spezies.

Wird nun angenommen, dafs die Festphasen in einem ausreichenden Mafe zur Ver-
fiigung stehen, l&ft sich das Redox-Halbreaktionen-System (23) - (35) mit Hilfe
der Gleichung (37) in ein algebraisches System gekoppelter Gleichungen (38) - (48)
iiberfiihren.

>
0]

(09) (Oq9) + At - uy (38)
(NO3) = (NO3) + At - (—ug + us + ug) (39)
(NHf) = (NH}) 4 At (—uy — ug) (40)
(Mn**) = (Mn**) + At- (~uy) (41)
(Fe’t) = (Fe2 )+ At - (—ug) (42)
(SO37) = (SOT7) + At - ug (43)
(HS™) = (HS™) + At - (—ug) (44)
(CH,) = (CHy) + At - (—uy) (45)
(NO3) = (NO3) + At - (ug + us + us + ucn) (46)
(HCO;) = (HCO;3)+ At (u19 + ucn - CN) (47)

) ( (48)

HY) + At - (4uy + 2ug + 6uz + 10uy + 4us + Sug + 4uy
+ 3’LL8 + 9’LL9 + 9’LL10 + UCN(5C/N + 9))

Um zu gewihrleisten, daft die Elektronenbilanz immer erfiillt ist, mufl die Umsatzrate
ucy wie folgt berechnet werden (49)

S _4u1 + 2uy + dusz + S8uy + 3us + 6ug + 2u7 + ug + 8ug + 8uqg
N AC/N +8

(49)
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Das oben beschriebene System gekoppelter Gleichungen ist nun in der Lage, ver-
schiedene Redoxreaktionen zu berechnen. Dabei bestimmen die Umsatzraten u; bis
uyg sowie die Konstante ucy, wieviel von dem jeweiligen Stoff in einem Zeitschritt
abgebaut bzw. gebildet wird. Dabei ist zu beachten, daf maximal nur soviel abgebaut
werden darf, wie von dem zugehorigen Stoff vorhanden ist. D.h. die Umsatzraten
miissen in jedem Zeitschritt den zur Verfiigung stehenden Konzentrationen der Stoffe
angepalt werden.

Auf eine weitere Beschreibung des Algorithmusses wird an dieser Stelle verzichtet
und auf SIEGER (1993) verwiesen.

2.6 Das Modell PHREEQE

Fiir die Berechnung geochemischer Prozesse wie z.B Fillung oder Lésung von Lo-
sungsinhaltsstoffen wurde das Modell CoTAM mit REDOX und dem thermodynami-
schen Gleichgewichtsmodell PHREEQFE (PARKHURST et al., 1980) gekoppelt. Nach
der Modifizierung der Konzentrationen der transportierten Stoffe im Modell REDOX
werden diese dem Modell PHREEQFE als Eingabekonzentrationen iibergeben. Auf
der Grundlage eines mit FREAKIN (KOLLING, im Druck) erstellten Datensatzes
berechnet PHREEQEFE eine Speziesverteilung und Séttigungszustinde diverser Mi-
nerale. Aufgrund dieser lassen sich Mineralgleichgewichte beriicksichtigen, die dann
durch Losungs- oder Féllungsreaktionen zur Verdnderung der Losungsinhalte fiih-

ren konnen. Die iibergebenen Konzentrationen werden dabei verandert und an das
Modell CoTAM zuriickgegeben.
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3 Allgemeine Bedienungshinweise

Bevor im Kapitel Arbeiten mit CoTAM auf die einzelnen Meniipunkte eingegangen
wird, soll zunéchst die allgemeine Bedienung von CoTAM dargestellt werden.

Wie bereits in der Einleitung geschildert, ist eine Benutzerfithrung mit Hilfe von
Meniis und Dialogfeldern in FORTRANT7 nur sehr schwer und nicht ohne Tricks
(z.B. Einbinden von Assembler-Routinen) zu realisieren. Aus diesem Grund wurde
das Programm Saywhat?! der Firma ComFood benutzt. Mit Saywhat?! lassen sich
auf einfache Art und Weise Bildschirmmasken und Meniis entwickeln. Diese lassen
sich aus einem FORTRANT77-Programm durch einfache Befehle aufrufen und aus-
werten. Erkauft wird die einfache Handhabung von CoTAM durch die zwangsweise
erforderliche Installation des Programms VIDPOP.COM (s. Kapitel Einleitung).

3.1 Aufruf eines Meniipunktes

Das Hauptmenii und alle Untermeniis lassen sich bei CoTAM iiberall in gleicher
Weise bedienen. Zum Aufruf eines Meniipunktes wird der Leuchtbalken mit Hilfe
der Cursortasten und bzw. und auf den entsprechenden Meniipunkt
gesetzt und anschliefend mit der -Taste ausgewihlt. Alternativ geniigt die
Eingabe des ersten Buchstabens des jeweiligen Meniipunktes. Fangen unterschied-
liche Meniipunkte im selben Menii mit den gleichen Buchstaben an, so kann nur
der jeweils erste Meniipunkt auf diese Weise ausgewihlt werden. Dieses Verhalten
ist leider nicht SAA-Konform und liegt in der Verwendung des Maskengenerators
Saywhat?! begriindet.

3.2 Eingabe von Parametern und Texten

In vielen Untermeniis konnen Modellierungs-Parameter eingegebenen oder verdndert
werden. Durch Anwahl der Untermeniipunkte gelangt man jeweils in einen Eingabe-
modus. Erst in diesem kann mit der Eingabe der Werte begonnen werden. Erlaubt ist
die Eingabe der Zeichen 0,1,...,9,+,- und E. Werden andere Zeichen eingeben, mufs
nach Driicken der -Taste die Eingabe wiederholt werden. Wird nur die -
Taste gedriickt, so springt der Cursor leider aus der Maske heraus. Nach Eingabe
einer Zahl ist jedoch alles wieder in Ordnung.

Werden Meniipunkte aufgerufen, die zur Eingabe von Texten auffordern (Dateina-
men, Titel, Stoffnamen), erscheint im jeweiligen Eingabefeld zunéchst der zuletzt
eingegebene Text. Dieser kann anschlieftend editiert werden. Wird dabei als erstes
eine Taste fiir ein giiltiges Zeichen gedriickt, so wird der bisherige Text vollstandig ge-
16scht. Wird dagegen der Cursor um mindestens ein Zeichen nach links bewegt, kann
der bisherige Text korrigiert werden. Der Editiermodus wird durch beendet
bzw. mit abgebrochen.
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3.3 Verlassen der Untermenitis

Alle Meniis werden durch Druck auf die -Taste verlassen. Auch das Hauptmenii
und damit das Programm kann so beendet werden.

3.4 Dateiauswahl

Die Dateiverwaltung von CoTAM ist sehr komfortabel ausgefallen und verdeutlicht,
wie sich der Autor diese fiir andere Programme (auch kommerzielle) wiinscht.

Erlaubt ist die Eingabe eines Dateinamens, der den MS-DOS Konventionen geniigt.
D.h., der Dateiname darf maximal 8 Zeichen lang sein und nach einem Punkt ei-
ne Erweiterung tragen. Die eingegebene Erweiterung des Dateinamens wird jedoch
vom Programm ignoriert und durch eigene Erweiterungen ersetzt. Die Eingabe von
Erweiterungen kann daher auch unterbleiben. Dariiberhinaus kann dem Dateinamen
ein Pfad vorangestellt werden. Die Eingabe wird mit einem Druck auf die -
Taste abgeschlossen. Durch Driicken der -Taste 1aft sich die Eingabe vorzeitig
abbrechen. Der vorherige Dateiname wird dann beibehalten.

Beispiele fiir Dateinamen im Menii Simulationsdaten laden ...*:
Die Eingabe von
d:\blei\daten\versuch_1.xyz
ist Aquivalent zu
D:\Blei\Daten\Versuch_1
Beides wird intern umgewandelt in D:\BLEI\DATEN\VERSUCH_1.DAT.

Ein einmal eingegebener Pfad wird fiir die jeweilige Dateigruppe fiir den gesam-
ten Programmlauf beibehalten. Wurde also in den Pfad D:\BLEI\DATEN gewechselt,
so wird dieser Pfad bei allen weiteren Dateioperationen, welche die Dateigruppe
* .DAT betreffen, dem eingegebenen Dateinamen vorangestellt. Im oben angefiihrten
Beispiel geniigt dann also die Eingabe von

versuch_1

Erst wenn wiederum ein Dateiname mit Pfadangabe eingegeben wird, wird der Da-
teipfad gewechselt. Ist der eingegebene Pfad nicht vorhanden, so wird er von CoTAM
selbsténdig angelegt!

4Die drei Punkte weisen auf das Erscheinen eines Dialogfeldes hin.
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Die Dateipfade und die zuletzt eingegebenen Dateinamen werden beim Verlassen
von CoTAM in der Datei COTAM. INT abgelegt (s. Kapitel Einleitung). Beim néchsten
Start von CoTAM wird diese Datei wieder eingelesen und die internen Dateipfade
entsprechend gesetzt. Auf diese Weise braucht beim Aufruf der Dateieingabe-Dia-
logfelder nur noch der Dateiname ohne Erweiterung eingegeben zu werden. CoTAM
sorgt dann intern fiir die Zuweisung auf die entsprechenden Dateipfade. Durch das
Anlegen unterschiedlicher Initialisierungsdateien (*.INI) konnen also Arbeitsumge-
bungen fiir unterschiedliche Projekte geschaffen werden (s. auch Kapitel Finleitung).

Die Verwendung des Salford FTN77/486 Compilers it noch eine weitere komfor-
table Moglichkeit der Dateinameneingabe zu. Durch Eingabe von gelangt
man in das von diesem Compiler bereitgestellte Dateiauswahlmenii. Dieses Dateiaus-
wahlmenii ist mit Hilfe der Cursortasten (4) ,(§) und der -Taste zu bedienen.
Mit den Cursortasten wird ein Dateiname angewihlt und durch Druck der -
Taste {ibernommen. Das Dateiauswahlmenii erlaubt dariiberhinaus das Wechseln
von Pfaden und Laufwerken. Findet man den gesuchten Dateinamen nicht (wenn
die Datei z.B. nicht existiert), so kann auch dieses Menii durch Druck auf die -
Taste verlassen werden. Eine Eingabe des Dateinamens und damit die Neuanlage
einer Datei ist mit Hilfe des Dateiauswahlmeniis leider nicht mdéglich.

Wurde mit einem der oben beschriebenen Vorgehensweisen ein Dateiname ausge-
wahlt, so wird zunéchst intern iiberpriift, ob die Datei existiert. Fiir den weiteren
Programmablauf gibt es nun unterschiedliche Moglichkeiten. Sollte z.B. eine Da-
tei geladen werden und die Datei mit dem eingegebenen Dateinamen existiert in
dem entsprechenden Dateipfad nicht, so kann aus einem in diesem Fall erscheinen-
den Untermenii ausgewahlt werden, ob der Dateiname neu eingegeben oder ob die
Eingabemaske verlassen werden soll.

Sollte eine Datei abgespeichert werden und eine Datei mit diesem Namen bereits
existieren, so kann mit Hilfe eines Untermentis entschieden werden, ob der Dateiname
neu eingegeben, die Datei iiberschrieben oder die Eingabemaske verlassen werden
soll.

In beiden Untermeniis ist das Driicken der (Esc)-Taste gleichbedeutend mit der
Anwahl des Meniipunktes Abbruch.

3.5 Aufruf und Beenden von CoTAM

Nach erfolgter Installation der Programme VIDPQP.COM und DBOS.COM kann CoTAM
durch Eingabe von

cotam486
aufgerufen werden.

Dariiberhinaus kann CoTAM mit den folgenden optionalen Kommandozeilen-Para-
metern aufgerufen werden:
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cotam486 [/<d> <Dateiname]

[/ow]l [/b]l [/s]l [/gl [/ggl [/gsl [/h] [/7]
Dabei steht <d> fiir die folgenden Dateioperationen:

: Die Datei <Dateiname>.DAT (Simulationsdatendatei) wird geladen.

: Die Durchgangskurve wird in der Datei <Dateiname>.PRN und die
Konzentrationen im Grundwasserleiter in der Datei <Dateiname>.PRX
gespeichert.

: Die Datei <Dateiname>.PRX (Hintergrundkonzentrationen) wird geladen.

: Die Datei <Dateiname>.EXP (Mefkdaten) wird geladen.

: Die Datei <Dateiname>.PAR (variable Parameter) wird geladen.

(
(

T B o

: Die Datei <Dateiname>.UMS (Umsatzraten) wird geladen.
phr : Die Datei <Dateiname>.PHR (PHREEQE-Datensatz) wird geladen.

Die iibrigen Parameter haben die folgende Bedeutung:

bw : CoTAM wird im Monochrommodus gestartet.

b : Die Modellierung wird sofort gestartet.

S : Nach der Modellierung kehrt CoTAM sofort zum Betriebssystem zuriick.

: Die mit b gestartete Modellierung wird im Graphikmodus dargestellt

gg : Die mit b gestartete Modellierung wird im Graphikmodus dargestellt
(Grundwasser).

gs : Die mit b gestartete Modellierung wird im Graphikmodus dargestellt
(marine Sedimente).

h : Ein Hilfsbildschirm, der iiber die unterschiedlichen Kommandozeilen-
Parameter informieren soll.
? : Wieh

Durch Aufruf mit den oben erklérten Parametern kann CoTAM im Batch-Betrieb
betrieben werden. Ein Beispiel fiir eine solche Batch-Datei konnte wie folgt aussehen:

cotam486 /i blei_1 /b /s
cotam486 /i blei_2 /c blei_1 /m bleimess /b /gg

Der erste Aufruf ladt CoTAM mit der Simulationsdatendatei blei_1.DAT. Die Mo-
dellierung wird mit b direkt gestartet, es unterbleibt jegliche Ausgabe von Ergeb-
nissen auf dem Bildschirm. Nach Beendigung der Modellierung wird CoTAM been-
det und der néchste Aufruf gestartet. Hier liddt CoTAM die Simulationsdatendatei
blei_2.DAT und die Konzentrationsdatei blei_1.PRX (das Ergebnis der Modellie-
rung aus dem ersten Aufruf). Zusétzlich wird die Datei bleimess.EXP geladen. Diese
Datei enthélt die gemessenen Daten des Versuchs. Der Parameter b startet wieder-
um die Modellierung. Die Ergebnisse der Modellierung werden diesmal graphisch
dargestellt (gg). Da der Parameter s nicht gesetzt wurde, kehrt CoTAM nach der
Modellierung in das Hauptmenii zuriick.
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4 Arbeiten mit CoTAM

In diesem Kapitel werden die einzelnen Meniis und Meniipunkte beschrieben, mit
denen das Modell CoTAM gesteuert wird. Die Reihenfolge und Inhalte dieser Meniis
wurden so angeordnet, dafs bei einer vollstindigen Bearbeitung der beschriebenen
Meniipunkte eine Modellierung korrekt durchgefiihrt werden kann.

4.1 Einheiten

Die in CoTAM verwendeten Einheiten sind nicht fest gewéhlt. So wird in den Meniis
nur die SI-Einheit des jeweiligen Wertes vorgegeben. Lingen werden dabei durch das
Symbol L, Zeiten durch das Symbol 7" und Massen durch das Symbol M dargestellt.
Der Modellierer mufs selbst auf die Einhaltung der von ihm gewihlten Dimensionen
achten. Wird z.B. die Abstandsgeschwindigkeit in ¢m/Tag eingegeben, so muk die
Linge der Sdule ebenfalls in Zentimetern eingegeben werden. Entsprechend werden
alle Zeiten in der Einheit Tag erwartet.

4.2 CoTAM
4.2.1 Copyright

Bei Aufruf des Meniipunktes CoTAM erscheint eine Copyright-Meldung und die
Versionsnummer des Programms. Durch Driicken einer beliebigen Taste gelangt man
zuriick ins Hauptmenii.

4.2.2 Zugriffspfade editieren

In einem Dialogfeld werden die aktuellen Pfade der einzelnen Dateigruppen ange-
zeigt. Mit Hilfe eines Meniis konnen die Pfade angewihlt und dann editiert werden.
Wird beim Editieren die -Taste gedriickt, so wird ein Standardpfad gesetzt. Der
Editiermodus wird mit abgeschlossen. Das Dialogfeld kann mit verlassen

werden.

4.2.3 Laden...

Die eingegebenen Pfade kénnen gespeichert und spéter wieder geladen werden. Nach
Anwahl des Untermeniipunktes Laden... erscheint ein Dialogfeld. In dieses kann
der Pfad und der Dateiname entsprechend den MS-DOS Konventionen eingegeben
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oder durch ein Dateiauswahlmenii aufgerufen werden. Ist die Datei nicht
existent, so besteht die Moglichkeit die Eingabe zu wiederholen oder den Vorgang
abzubrechen (s. auch Kapitel Allgemeine Bedienungshinweise). Dem eingegebenen
Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .INI zugewiesen.

4.2.4 Speichern...

Wie beim Meniipunkt Laden... erscheint ein Dialogfeld. Besteht die Datei mit dem
angegebenen Namen schon, so wird der Anwender darauf hingewiesen. Mit Hilfe ei-
nes weiteren Untermeniis kann die Eingabe wiederholt, die Datei iiberschrieben oder
der Vorgang abgebrochen werden. Dem eingegebenen Dateinamen wird automatisch
die Erweiterung .INI zugewiesen.

4.3 Datei
4.3.1 Simulationsdaten laden...

Die eingegebenen Daten konnen gespeichert und spéiter wieder geladen werden. Das
erscheinende Dialogfeld fordert zur Eingabe eines Dateinamens auf. Dem eingege-
benen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .DAT zugewiesen.

Der Aufruf dieses Meniipunktes fiihrt dariiberhinaus zum Riicksetzen aller sonstigen
Dateinamen. Die eingegebenen Mefswerte werden nicht geldscht.

4.3.2 Simulationsdaten speichern...

Die eingegebenen Daten konnen gespeichert werden. Dem Dateinamen wird auto-
matisch die Erweiterung .DAT zugewiesen.

4.3.3 variablen Parametersatz laden...

Fiir Fragestellungen der marinen Geochemie ist die Eingabe von fiir jeden Stoff
unterschiedlichen Diffusionskoeffizienten erforderlich. Diese konnen zudem iiber die
Sedimenttiefe variieren. Aus diesem Grund kann ein mit einem Editor bearbeiteter
Datensatz geladen werden, der diese variablen Parameter enthélt. Auf das Format
und das Verdndern dieser Parameterdatensidtze mit Hilfe einer Tabellenkakulation
wird im Kapitel Datenformate eingegangen.

Bei Anwahl dieses Meniipunktes erscheint wiederum das bereits bekannte Dialogfeld.
Dem eingegebenen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .PAR zugewiesen.
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4.3.4 variablen Parametersatz erstellen...

Da das Format des variablen Parametersatzes von der Anzahl der Zellen und der
Anzahl der transportierten Stoffe abhéngig ist, kann mit diesem Meniipunkt ein
Default-Datensatz erstellt werden. Dieser kann dann spiter mit einem Editor bear-
beitet werden. Als Defaultwerte werden die Werte der Meniis Sdule, Hydrodynamik
und Numerik eingesetzt. Vor Erstellung des Datensatzes wird getestet, ob diese Wer-
te sinnvoll gesetzt sind. Ist dies nicht der Fall, erscheint eine entsprechende Warnung,
die mit einem Tastendruck quittiert werden muf. Sind die Werte sinnvoll (im we-
sentlichen grofer als Null), wird zur Eingabe eines Dateinamens aufgefordert. Dem
eingegebenen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .PAR zugewiesen.

4.3.5 Umsatzraten—Datensatz laden...

In geochemischen Systemen sind viele Stoffe von Redox-Reaktionen abhéngig. In den
Umsatzratendatensitzen (*.UMS) sind die Umsatzraten und die stéchiometrischen
Faktoren der beteiligten Reaktionen gespeichert (s. Kapitel Grundlagen, Das Modell
Redoz). Auf das Format und das Verindern dieser Parameterdatensitze wird im
Kapitel Datenformate eingegangen.

Durch ein Dialogfeld wird zur Eingabe eines Dateinamens aufgefordert. Dem einge-
gebenen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .UMS zugewiesen.

4.3.6 Umsatzraten—Datensatz erstellen...

Wie im Meniipunkt variablen Parametersatz erstellen... kann ein Default-Datensatz
erstellt werden. Dem eingegebenen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung
.UMS zugewiesen.

4.3.7 PHREEQE-Datensatz laden...

Neben dem Modell REDOX ist das hydrodynamische Transportmodell mit dem
thermodynamischen Gleichgewichtsmodell PHREEQE (PARKHURST et al., 1980)
gekoppelt. Es ist daher sinnvoll, den dafiir benotigten PHRREQE-Datensatz mit
dem von Kolling entwickelten Eingabeprogramm FREAKIN (KOLLING, 1993) zu
erstellen und an dieser Stelle zu laden. Dem eingegebenen Dateinamen wird auto-
matisch die Erweiterung .PHR zugewiesen.
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4.3.8 Messwerte laden...

Zur schnellen Abschédtzung, ob die Modellierung mit den ,richtigen Parametern ge-
startet wurde, konnen im Graphikmodus die real beobachteten Durchgangskurven
oder Konzentrationsverteilungen in der Sdule als Mefswerte dargestellt werden. Die
Mefiwerte konnen mit CoTAM selbst eingegeben (Meniipunkt Messwerte editieren
in Verbindung mit Messwerte speichern...) oder als LOTUS 1-2-3 PRN-File einge-
lesen werden. Der PRN-Datensatz darf dabei maximal 499 Mefkwertpaare fiir die
Durchgangskurve und 499 Mefswertpaare fiir die Verteilung der Konzentration in
der Sdule enthalten. Das Format des Datensatzes wird im Kapitel Datenformate de-
finiert. Nach dem Aufruf dieses Meniipunktes mufs zunéchst das gewiinschte Format
(*.EXP oder *.PRN) mit Hilfe eines Untermeniis bestimmt werden. Je nach gewihl-
tem Format wird dem nun einzugebenden Dateinamen die Erweiterung .EXP bzw.
.PRN zugewiesen.

4.3.9 Messwerte speichern...

Wurden die Mefiwerte mit dem CoTAM eigenen Mini-Editor eingegeben (s. Menii-
punkt Messwerte editieren) oder als LOTUS 1-2-3 PRN-File eingelesen, so kann mit
diesem Meniipunkt der Mefiwertdatensatz als EXP-File abgespeichert werden. Dem
eingegebenen Dateinamen wird automatisch die Erweiterung .EXP zugewiesen.

4.3.10 Messwerte editieren

Zur schnellen Abschétzung, ob die Modellierung mit den ,richtigen Parametern
gestartet wurde, konnen im Graphikmodus die real beobachteten Durchgangskurven
oder Konzentrationsverteilungen in der Sdule als Mefswerte dargestellt werden. Die
Mefswerte konnen mit CoTAM mit Hilfe eines Mini-Editors selbst eingegeben bzw.
verdndert werden.

Bei Aufruf dieses Meniipunktes mufl zunichst mit einem Untermenii bestimmt wer-
den, welche Mefwerte (t / C(t,X) oder x / C(t,x)) eingegeben werden sollen.
Die Bedienung des Editors gestaltet sich anschlieffend sehr einfach. Nacheinan-
der sind bis zu 49 MeRwertpaare eingebbar. Die MeRwerteingabe kann durch (@)
abgebrochen werden. Der Normierungsfaktor wird automatisch mit der grof-
ten Konzentration besetzt. In der unter dem Editorfenster befindlichen Statuszeile
kann nun bestimmt werden, ob die Eingabe korrekt oder falsch war (j/n). Soll ein
Eintrag gedindert werden, so ist die Taste(]) zu driicken. Die Statuszeile fordert zur
Eingabe einer Datenpaarnummer auf. Sollen alle Mefwerte geloscht werden, mufs
(0) eingebenen werden. Durch Eingabe von (-) kann die Normierung
korrigiert werden. Dies ist meist dann erforderlich, wenn ein PRN-Datensatz geladen
wurde.
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4.3.11 Export des PRX-Files nach Lotus 123

CoTAM schreibt bei der Modellierung die Ergebnisdatensétze *.PRN und *.PRX.
Wihrend der PRN-File (Durchgangskurve) praktisch direkt mit LOTUS 1-2-3 wei-
terverarbeitet werden kann, ist das Format des PRX-Files etwas unhandlich. Dieser
Datensatz kann in ein anderes Format umgewandelt werden. Hierzu ist zunéchst
die Eingabe des Dateinamens des PRX-Files erforderlich. Dem eingegebenen Da-
teinamen wird automatisch die Erweiterung .PRX zugewiesen. Anschlieffend muf
der Dateiname des konvertierten Datensatzes eingegeben werden. Dem eingegebene
Dateiname wird automatisch die Erweiterung .LPR zugewiesen. Die anschliefsende
Konvertierung kann je nach Grofe der Dateien einige Sekunden dauern.

4.3.12 CoTAM verlassen

Das Modell CoTAM kann iiber diesen Meniipunkt verlassen werden. Wurden wéh-
rend des Programmlaufs Parameter veriandert und noch nicht abgespeichert, so ver-
zweigt das Programm automatisch zum Untermenii Simulationsdaten speichern....
Wiinscht der Anwender keine Speicherung seiner Daten, so kann mit die Einga-
be des Dateinamens abgebrochen werden. Das Programm wird dann sofort verlassen.

Diesem Meniipunkt gleichwertig ist das Driicken der -Taste im Hauptmenii.

4.4 Saule
4.4.1 Dichte [M/L?]

Eingabe der Feuchtraumdichte, die fiir die Sdule bestimmt wurde. Die Dichte tragt
die Einheit Masse/Volumen. Die Einheiten sind frei wéhlbar, miissen jedoch fiir den
gesamten Datensatz konsistent gewéhlt werden (s. Absatz Finheiten).

4.4.2 Porositit

Eingabe der im Tracerversuch bestimmten Porositit der Saule.

4.4.3 Siulenlinge [L]

Eingabe der Lénge der Saule. Aus der Sdulenlénge und der Zellenweite Az, (Menii
Numerik, dz_num [L]) berechnet sich die fiir die Simulation benétigte Zellenanzahl
n (n = Saulenlinge/Ax,,,,). Die Sdulenlinge kann daher nicht beliebig gewéahlt
werden.
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4.4.4 1. Titel / 2. Titel

Der Datensatz kann mit Titeln versehen werden. Die Titel sollen eine sinnvolle
Datensatz-Verwaltung erleichtern. Die Eingabe ist nicht zwingend. Die Titel konnen
editiert werden. Durch Driicken der -Taste wird der gesamte Eintrag geldscht.

4.5 Hydrodynamik
4.5.1 Abstandsgeschwindigkeit [L/T]

Eingabe der Abstandsgeschwindigkeit (v,). Fiir den Fall, daf die Abstandsgeschwin-
digkeit sehr klein gegen den Diffusionskoeffizienten gewahlt wird, ist die Modellie-
rung von Transportprozessen in marinen Sedimenten mdoglich.

4.5.2 Dispersivitit [L]

Eingabe der Dispersivitit (q;). Ist die Abstandsgeschwindigkeit gleich Null, so hat
die Dispersivitit keinen Einflufs auf die Simulation.

4.5.3 Diffusionskoeffizient [L?/T)]

Eingabe des Diffusionskoeffizienten (Dy;fr). Fiir die Simulation von Transportprozes-
sen im Grundwasser (Abstandsgeschwindigkeit grofer Null) ist der diffusive Effekt
vernachlissigbar. Die Eingabe eines Diffusionskoeffizienten kann dann unterbleiben.

454 D [L?/T]

Dieser Meniipunkt ist nicht anwihlbar. D errechnet sich aus der Abstandsgeschwin-
digkeit multipliziert mit der Dispersivitit plus dem Diffusionskoeffizienten.

D:al-va—l—Ddiff (50)

4.6 Zeit
4.6.1 t max [T]

Eingabe der maximalen Simulationsdauer (¢,,,, ). Berechnet das Programm den Séu-
lendurchgang vor Erreichen der eingegebenen maximalen Simulationsdauer, so wird
die Simulation vorzeitig abgebrochen. Auf diese Weise kann erheblich Rechenzeit ein-
gespart werden, wenn der Zeitpunkt des vollstindigen Sdulendurchganges a priori
nicht bekannt ist.
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4.6.2 dt [T]

Der Parameter dt bestimmt die Zeitpunkte, zu denen das Berechnungsergebnis (Kon-
zentration in Losung am Ende Siule) auf dem Bildschirm ausgegeben bzw. in eine
Datei geschrieben werden soll. Der Parameter dt ist frei wahlbar. Trotzdem soll-
te die ,Speicherzeitschrittlinge” ein ganzzahliges Vielfaches der numerischen Zeit-
schrittlinge At,,., sein. Insbesondere darf dt nicht kleiner als At,,,, sein. Wurde dt
kleiner als At gewahlt, so wird nach einer entsprechenden Warnung die Eingabe
korrigiert.

4.6.3 C_0 laden

Am Ende einer Simulation wird der Endzustand der berechneten Konzentrationsver-
teilungen in einer Datei abgespeichert. Diese Datei trigt normalerweise den Namen
des Datensatzes mit der Erweiterung .PRX (durch Starten von CoTAM mit den Pa-
rametern /i und /o kann dieser mit einem anderen Namen versehen werden). Soll
spiter eine Berechnung auf diesen Endzustand aufbauen, so kann der ,Schalter
C 0 _laden gesetzt werden. Bei Aufruf des Meniipunktes Modellierung wird nach
dem entsprechenden Datensatznamen gefragt und dieser geladen. Der eingegebene
Dateiname wird im Menii angezeigt.

4.7 Numerik

Bei der Modellierung von Transportvorgingen in Grundwasserleitern mit Hilfe nu-
merischer Verfahren sind bestimmte Parameter von grofer Bedeutung. Unter diesem
Meniipunkt kénnen vier Parameter verdndert werden. Der Meniipunkt Numerik ist
nur aufrufbar, wenn Parameter wie Sdulenléinge, Dichte, t max, etc. mit sinnvollen
Werten belegt sind. Ist dies nicht der Fall, erscheint eine entsprechende Fehlermel-
dung.

4.7.1 dt_ num [T]

Dt _num bestimmt die Linge des Zeitschrittes At,,,, im numerischen Algorithmus.
Dieser Wert hat grofen Einfluf auf die Courant-Zahl (C, = |v, - Atpum /AZpum|)- Er
wird in der Regel deutlich kleiner zu wihlen sein als At aus dem Menii Zeit, dt [T].
Insbesondere muf C, kleiner gleich 1 sein.
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4.7.2 dx_num [T]

Die Zellengrofe dz_ num geht neben der Courant-Zahl auch in die Berechnung der
Peclet-Zahl ein (P, = |v, - AZpum/D]). Soll das Pecletkriterium (P, < 2) erfiillt
werden, mufs dz_num kleiner als zweimal die Dispersivitit gewéhlt werden.

Die Kriterien Courant und Peclet sowie die Anzahl der Zeitschritte und die Anzahl
der benétigten Zellen werden nach jeder Eingabe von dt num bzw. dz_num neu be-
rechnet und angezeigt. Zbersteigt die Anzahl der Zellen die vom Programm bereitge-
haltenen, so erscheint eine entsprechende Warnung. Der Benutzer kann das Courant-
bzw. das Peclet-Kriterium verletzen, numerische Fehler bei der Simulation sind dann
jedoch moglich. Der zusitzlich angezeigte Parameter r (r = At /Az2,,, ) sollte

nach Moglichkeit nicht zu grofs werden. Sinnvoll ist oft die Wahl von dt num gleich
dz_num (SCHWARZ, 1986).

4.7.3 Iterationen

Hier wird die mogliche Anzahl der Tterationen festgelegt, die das Newton-Raphson-
Verfahren in einem Zeitschritt maximal machen darf.

4.7.4 Epsilon

Wie bei allen iterativen Verfahren ist auch fiir das Newton-Raphson-Verfahren eine
Abbruchbedingung anzugeben. Das Verfahren bricht seine Berechnung ab, wenn die
Summe der Abweichungsquadrate zweier aufeinander folgender Losungen nicht mehr
als ein € von einander abweichen. Die minimale Grenze ist dabei durch den Compiler
bestimmt. Bei dem hier benutzten FTN77/486-Compiler liegt diese Grenze, die oft
auch als Maschinengenauigkeit bezeichnet wird, bei 2.22 - 107!, Diese Grenze kann
nicht unterschritten werden.

4.8 Tracer

Der Benutzer kann stoffspezifische Sorptionseigenschaften und die zugehorigen Ein-
stromkonzentrationen fiir 20 verschiedene Stoffe (hier ,Tracer genannt) eingeben.
In das entsprechende Untermenii gelangt man durch Auswahl eines Tracers.
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4.8.1 Tracer aktiv

Soll ein Tracer einen Einfluf auf die Simulation haben, so ist sein Attribut auf
Sorption oder Desorption zu setzen. In der Schalterstellung Desorption wird nach
jeder Berechnung eine Kontrolle der erfolgten Desorption durchgefiihrt und evtl. der
Berechnungsschritt wiederholt.

Eingeschaltete Tracer diirfen zwischen ausgeschalteten liegen. Berechnet wird der
hydrodynamische Transport nur fiir die Tracer, die eingeschaltet sind.

Das jeweils aktive Attribut wird im Tracermenii neben dem Tracernamen angezeigt.
4.8.2 Isotherme

Die Sorptionsisotherme kann aus drei verfiigbaren (Henry, Freundlich und Langmuir)
ausgewihlt werden. Durch Aufruf von Isotherme wird jeweils die néchste Isotherme
ausgewahlt. Die Parametersitze dndern sich entsprechend.

4.8.3 Name

Jeder Tracer kann einen 10 Zeichen langen Namen tragen. Die Eingabe ist nicht
zwingend. Die Namen kénnen editiert werden. Durch Driicken der -Taste wird
der gesamte Eintrag geloscht.

4.8.4 C_input [M/L|

C_input bezeichnet die Einstromkonzentration fiir den zugehorigen Tracer.

4.8.5 Isothermen—Parameter

Henry Bei der Henry-Isotherme kann nur der Verteilungsfaktor K, eingegeben
werden.

Freundlich Die Freundlich-Isotherme kann durch drei Parameter bestimmt wer-
den. Mit der Ratenkonstanten (hier kurz Rate) wird die Kinetik der Gleichge-
wichtseinstellung bestimmt. Die beiden anderen Parameter sind, wie bei der Henry-
Isotherme, empirisch zu bestimmen.
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Langmuir Fiir die Bestimmung der Parameter der Langmuir-Isotherme sei an
dieser Stelle auf SPOSITO (1982) verwiesen.

4.8.6 Normierungsfaktor

Fiir die graphische Darstellung ist eine Normierung der Konzentrationen bei der
Ausgabe auf 1 erforderlich. Der Normierungsfaktor entspricht daher meistens der
Einstromkonzentration. Durch Verdnderung des Normierungsfaktors kénnen bei der
graphischen Ausgabe entsprechende Effekte erzielt werden.

4.8.7 PHREEQE-Element—Nr.

CoTAM ist mit dem thermodynamischen Gleichgewichtsmodell PHREEQFE gekop-
pelt. Damit dem Modell PHREEQFE nur Konzentrationen von Stoffen iibergeben
werden, die zur Berechnung thermodynamischer Gleichgewichte erforderlich sind,
miissen diese die in PHREEQFE verwendeten Masterspezies-Nummern tragen. Die
im folgenden aufgefiihrten Nummern sind dem Programm FREAKIN (KOLLING,
1993) entnommen:

Tab. 1: PHREEQE—-Element—Nummern
Element | Nr. || Element | Nr. || Element | Nr. || Element | Nr.
HT 1 Fe?t 8 SiO, 13 | B 18
Ca?t 4 || Mn2t+ 9 || CI~ 14 | PO} 19
Mg2+ 5 A13+ 10 Cges. 15 F- 20
Na™ 6 Ba%t 11 SO;~ 16 || Li™ 21
K+ 7 Sr2t 12 || NO?~ 17 || Br~ 22

4.9 Modellierung

Bei Aufruf dieses Meniipunktes wird zunichst intern gepriift, ob alle Parameter
innerhalb sinnvoller Grenzen liegen. Ist dies der Fall, so kann mit der Simulation
begonnen werden. Wéhrend der Simulation wird das Ergebnis in eine Datei mit
dem Dateinamen des Datenfiles geschrieben. Die Erweiterung des Namens lautet
automatisch .PRN. Auf diese Weise kann der entstandene Ergebnisdatensatz spéter
mit dem Programm LOTUS 1-2-3 bearbeitet werden. Die Simulation ist jederzeit
durch Driicken der -Taste abzubrechen. Der Endzustand der Berechnung wird
in der Datei <Dateiname>.PRX abgelegt und kann spéter als Grundlage einer neuen
Simulation geladen werden.
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Das Programm kehrt am Ende der Modellierung nicht sofort zum Hauptmenii zu-
riick, sondern wartet auf eine Bestitigung des Benutzers.

Die Ausgabe der Berechnungsergebnisse kann auf unterschiedliche Arten und Weisen
erfolgen.

4.9.1 Graphik

Die Ausgabe der Berechnungsergebnisse als Graphik ist fiir eine schnelle Zberprii-
fung der verwendeten Parameter {iberaus sinnvoll. Neben den Berechnungsergebnis-
sen werden auch die eingegebenen oder eingelesenen Mefkwerte dargestellt. So sind
Abweichungen zwischen Modell und Experiment schnell zu erfassen.

Grundwasser Dargestellt wird zunéchst eine Durchgangskurve. D.h., die Konzen-
trationen der transportierten Stoffe am Sdulenende werden geplottet. Am rechten
Rand befindet sich eine Legende. Jeder Stoff trigt eine eigene Farbe (VGA-Karten
stellen meist nur 16 verschiedene Farben dar). Nach Beendigung der Modellierung
(Ablauf der Zeit, Abbruch durch ) wird die aktuelle Verteilung der Konzentra-
tionen in der Sdule in drei nacheinander abrufbaren Graphiken dargestellt. Die erste
Graphik zeigt die Verteilung der Konzentrationen in Losungen, die beiden anderen
die Verteilungen der sorbierten Konzentrationen fiir je einen Teil einer Two-Site Iso-
therme. Bei Wahl einer One-Site Isotherme (Henry, Freundlich, Langmuir) ist die
Verteilung der sorbierten Konzentration S2 identisch Null.

Sediment Auch hier wird zunéchst eine Durchgangskurve dargestellt. Am Ende
der Modellierung erfolgt jedoch nur die Darstellung der Verteilung der Konzentra-
tionen in Losung. Die Graphik ist dariiberhinaus um 90 Grad gedreht.

4.9.2 Text

Die Darstellung als Text ermdglicht den Einsatz von CoTAM auch auf Rechnern
ohne VGA-Graphik. Dargestellt werden die abgelaufene Zeit, das durchflossene Po-
renvolumen, die Konzentration des ersten Stoffes (absolut und relativ), die Anzahl
der Gesamtiterationen, die Anzahl der PHREEQEFE -Aufrufe sowie die verstrichene
Rechenzeit und die noch erforderliche Rechenzeit. Dariiberhinaus werden die be-
nutzten Dateinamen angezeigt.
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4.9.3 Analytisch

Der Meniipunkt analytisch wurde in CoTAM aufgenommen, um eine schnelle Aus-
wertung von Tracerversuchen zur Bestimmung der Abstandsgeschwindigkeit sowie
der Dispersivitit zu ermdglichen. Berechnet wird die Durchgangskurve mit Hilfe
der Gleichung (4) aus dem Kapitel Grundlagen. Der Retardationsfaktor R wird nur
berechnet, wenn die Henry-Isotherme gewéhlt wurde. Die Darstellung erfolgt gra-
phisch. Die Durchgangskurve und die Verteilung der Konzentration in Lésung in der
Saule wird nicht gespeichert!



40 5 DATENFORMATE

5 Datenformate

Das Modell CoTAM benétigt zur Modellierung einer Durchgangskurve die Eingabe
einer grofen Anzahl von Parametern. Die eingegebenen Parameter werden in unter-
schiedlichen Datenséitzen (*.DAT, *.PAR, *.UMS, *.PHR, *.EXP) abgespeichert.
Bei der Modellierung entstehen dann weitere Datensétze (*.PRN, *.PRX, *.AUR).
Diese Datensitze enthalten die Ergebnisse der Modellierung. Der Datensatz *.LPR
entsteht durch Konvertierung des Datensatzes *.PRX.

In diesem Kapitel werden alle bendtigten und entstehenden Datensétze beschrie-
ben. Bearbeitet werden kénnen diese Datensétze mit einem ASCII-Editor (z.B. MS-
WORD etc.). Mit Hilfe einer Tabellenkalkulation (z.B. LOTUS 1-2-3) ist dariiber-
hinaus eine graphische Darstellung der Daten mdglich.

5.1 DAT

Die fiir eine Modellierung unbedingt erforderlichen Parameter sind in einer Datei
mit der Erweiterung .DAT gespeichert. Das Format des DAT-Datensatzes:

CoTAM, allgemeine Parameter

Titel 1 : Transport von Arsen
Titel 2 1 28.9.92
Dichte : 1.9600E+00
Porositaet : 3.1000E-01
Saeulenlaenge : 2.4000E+01
Abstandsgeschwindigkeit : 6.4500E+01
Dispersivitaet : 1.4000E+00
Diffusionskoeffizient : 0.0000E+00
t_max : 7.0000E+00
dt : 1.0000E-01
C_0_laden : 0.0000E+00
dt_num : 4.0000E-03
dx_num : 2.0000E-01
Iter_max : 1.2000E+01
Epsilon : 1.0000E-10
Tracer : As

Tracer aktiv (1) : 1.0000E+00
Isotherme (1=H,2=F,3=L) : 3.0000E+00
C_input : 1.5000E+01
Rate 1 : 4.0000E-01
P1 : 2.9580E+00
P2 : 9.1000E-02
Rate 2 : 1.0000E+02
P3 : 9.9900E+00
P4 : 6.1160E+00
Normierungsfaktor : 1.5000E+01
PHREEQE Element-Nr. : 0.0000E+00
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Die ersten beiden Zeilen werden iiberlesen. Vor jedem Eintrag steht ein Kommentar.
Diese Kommentare miissen genau 27 beliebige Zeichen lang sein. Eine Ausnahme bil-
den die Kommentare Titel 1, Titel 2 und Tracer. Diese miissen 28 Zeichen lang sein.
Die Titel-Eintrage diirfen maximal 37 Zeichen umfassen. Die Anzahl der Zeichen in
den Tracer-Eintragen ist auf maximal 10 begrenzt. Das Zahlenformat ist in diesem
Datensatz iiberall einheitlich ein Exponentialformat mit 11 Zeichen (1PE11.4)°. Der
Parametersatz fiir die Beschreibung der Tracer (Tracer ... PHREEQE Element-Nr.)
folgt je nach Anzahl der eingegebenen Tracer bis zu 20 mal.

5.2 PAR

Die Modellierung speziell in marinen Sedimenten verlangt die Eingabe variabler
Diffusionskoeffizenten fiir jeden transportierten Stoff und fiir jeden Tiefenhorizont.
Das Format des PAR-Datensatzes ist abhingig von der Anzahl der Zellen (n =
Saulenldnge/ Az, ym + 2) und der Anzahl der eingegebenen Stoffe.

Das Format des PAR-Datensatzes:

CoTAM, variable Parameter

Tiefe dx Dichte Porositaet v_a a_l Diffkoeff
0.2 1.0E-01 1.96E+00 3.100E-01 6.45E+01 1.4 0.00E+00
0.4 2.0E-01 1.96E+00 3.100E-01 6.45E+01 1.4 0.00E+00
0.6 2.0E-01 1.96E+00 3.100E-01 6.45E+01 1.4 0.00E+00
0.8 2.0E-01 1.96E+00 3.100E-01 6.45E+01 1.4 0.00E+00
0.1 2.0E-01 1.96E+00 3.100E-01 6.45E+01 1.4 0.00E+00

Die ersten drei Zeilen sind mit einem beliebigen Kommentar belegt. Diese Kom-
mentare werden beim Einlesen des Datensatzes iiberlesen. Die Formate der Zahlen-
Eintriage sind frei, d.h. der Wert 3.5 kann in beliebiger Form eingegeben werden®:

3.5 <<= 3500 <= 0.35£+01

Die erste Spalte enthélt die , Tiefe“, in der sich alle weiteren Eintrige der Zeile be-
finden. Die Tiefen-Eintrige haben im Programm selbst keine Bedeutung, sie werden
iiberlesen.

Der Parameter dz beschreibt die Zellenweite zwischen den Eintrdgen zweier benach-
barter Zellen. Diese Intervalle werden in der Regel gleich groft zu wihlen sein. Eine
Ausnahme macht das Az zwischen der Zelle 1 und der Zelle 2. Hier wird die Zel-
lenweite halbiert. Auf diese Weise wird dem Umstand Rechnung getragen, daf die

®Das Leerzeichen vor jeder Zahl ist durch das Vorzeichen besetzt!
6Das Dezimalzeichen ist verbindlich als Punkt einzugeben!
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Losung des Bodenwassers (Cinpue) bis zur Mitte der ersten Zelle nur die Hilfte des
Weges zwischen zwei Zellen zuriicklegen muf.

Die nichsten Spalten sind durch Default-Werte belegt. Diese wurden zuvor im Da-
tensatz *.DAT bestimmt. Die Spalte Diffkoeff wird fiir jeden eingegebenen Tracer
wiederholt.

Da die Anzahl der Zellen die Anzahl der Zeilen des Datensatzes bestimmt, ist ein
Bearbeiten nur mit einem Tabellenkalkuations-Programm sinnvoll. In ein solches
Programm muf der Datensatz als ASCII-File importiert werden. Im Programm
LOTUS 1-2-3 geschieht dies durch die Befehlsfolge:

<t f z (Meni, Transfer, Fremd, Zahlen)

Da in den ersten drei Zeilen nur Text steht, erscheinen im Arbeitsblatt an dieser
Stelle zwei Leerzeilen. Diese diirfen nicht geldscht werden und miissen spéiter auch
mit abgespeichert werden. Nach dem Laden des PAR-Datensatzes kann nun die
Bearbeitung erfolgen. Das Arbeitsblatt muf anschlieffend wiederum als ASCII-File
abgespeichert werden. In LOTUS 1-2-3 erfolgt dies durch die Befehlsfolge:

< o a (Menii, Output, ASCII)

Wichtig ist hierbei, daf als Seitenformat die Option Unformatiert gewahlt wird.
Dariiberhinaus miissen die Rinder auf 0 bzw. auf 240 gesetzt werden. Nach dem
Abspeichern empfiehlt sich die Kontrolle des Datensatzes mit einem ASCII-Editor.

5.3 UMS

CoTAM enthilt ein Modell zur Berechnung von Redox-Reaktionen (s. Kapitel Grund
lagen, Das Modell Redoz). Dieses Modell verlangt die Eingabe des C/N-Verhéltnisses
und der Umsatzraten jeder Reaktion in jedem Tiefenhorizont. Zuséatzlich werden
die stochiometrischen Faktoren der einzelnen Reaktionen im UMS-Datensatz ge-
speichert. Fiir die Erstellung des UMS-Datensatzes empfiehlt sich der Aufruf des
Meniipunktes Umsatzraten-Datensatz erstellen.... Genau wie der PAR-Datensatz ist
auch der UMS-Datensatz abhingig von der Anzahl der Zellen und der Anzahl der
transportierten Stoffe.
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Das Format des UMS-Datensatzes:

CoTAM, Umsatzraten

Die ersten 11 Stoffe sind wie folgt belegt

. 0_2

. NO2-
. NH4+
. Mn2+
Fe2+

. HS-
. CH4
. NO3-

RO . H B5m| HO0 Q0 TP

. H+

= O OO O X
O 00O BN

24.0
4.9
4.4

Stoechiometrische Faktoren
Stoechiometrische Faktoren

Tracer
1 1
2 0
3 0
4 0
5 0
6 0
7 0
8 0
9 0
10 0
11 4
12 0
20 0

. S0_42-

. HCO_3-

|
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0.
0.
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Umsatzraten
0.0
0.0
0.0
0.0
0.0

0
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0
0
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0
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In diesem Datensatz sind die ersten 16 Zeilen reine Kommentarzeilen. Diese konnen
mit beliebigem Text gefiillt werden. Der erste Werteblock enthilt in der ersten Spalte
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die Angabe der Tiefe (X). Wurde vor dem Aufruf des Meniipunktes Umsatzraten-
Datensatz erstellen... ein PAR-Datensatz spezifiziert, so werden diese Tiefenanga-
ben aus den dort eingegebenen Variablen dx berechnet. Die zweite Spalte enthilt
das C/N-Verhéltnis. Es folgen bis zu 20 Spalten. In diesen ist die im jeweiligen Tie-
fenhorizont wirkende Umsatzrate u; (i = 1,..., Anzahl der transportierten Stoffe)
enthalten.

Nach dem Werteblock Umsatzraten folgen drei Kommentarzeilen. Es schliefen sich
genau 20 Zeilen mit je 21 Eintrdgen an. Der erste Eintrag einer jeden Zeile bezeichnet
den Stoff, auf den sich die folgenden 20 stochiometrischen Faktoren beziehen.

Um die Moglichkeiten falscher Eingaben zu minimieren, sind die ersten 11 Stoffe
nebst ihren stochiometrischen Faktoren beim Aufruf von Umsatzraten-Datensatz
erstellen... fest vorgegeben.

Bearbeitet wird der UMS-Datensatz am besten wiederum mit einer Tabellenkalku-
lation. Die im Abschnitt PAR beschriebene Vorgehensweise ist hier entsprechend
anzuwenden.

5.4 PHR

Der PHR-Datensatz enthilt die Daten fiir die Modellierung geochemischer Prozes-
se mit Hilfe des Modells PHREEQE (PARKHURST et al., 1980). Dieser Datensatz
sollte unbedingt mit dem Programm FREAKIN (KOLLING, 1993) erstellt werden.
Aus diesem Grund unterbleibt an dieser Stelle eine weitere Erklarung des PHR-
Datensatzes.

5.5 EXP

Der EXP-Datensatz enthélt die gemessenen Daten des zu modellierenden Versuchs.
Diese Daten konnen mit CoTAM direkt eingegeben oder als LOTUS 1-2-3 ASCII-
File (*.PRN) geladen werden. Das Format des EXP-Files hat die folgende Form:

CoTAM, Messdaten

Zeit C_mess Ort C_mess

7.0000E+00 1.0000E+00 0.0000E+00 -1.0000E+05
1.9000E+00 7.6060E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.0000E+00 8.1520E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.1000E+00 8.4560E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.2000E+00 8.6350E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.3000E+00 8.7500E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.4000E+00 8.8310E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
2.5000E+00 8.8930E-01 0.0000E+00 -1.0000E+05
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Die ersten drei Zeilen sind mit einem beliebigen Kommentar belegt. Diese Kom-
mentare werden beim Einlesen des Datensatzes iiberlesen. Die Formate der Zahlen-
Eintrige sind frei (s. PAR-Datensatz). Wie dem EXP-Format zu entnehmen ist,
werden in diesem Datensatz sowohl die Durchgangskurve als auch die Verteilung
der Konzentration in Losung gespeichert. Ist einer der beiden Blocke nicht gemessen
(bzw. eingegeben), werden die Eintrige fiir die Zeit bzw. fiir den Ort auf Null ge-
setzt. Der MeBwert erhilt einen sehr grofen negativen Wert, (—1-10°). In der ersten
Zahlenzeile steht fiir jeden Block die Anzahl der Mefswerte sowie der Normierungs-
faktor.

CoTAM erlaubt die Darstellung von bis zu 499 Mefswertpaaren. Es empfiehlt sich,
diese groke Anzahl an Mefwerten mit einer Tabellenkalkulation (LOTUS 1-2-3)
zu erfassen und diese dann in CoTAM zu importieren. Das Datenformat des von
LOTUS 1-2-3 erzeugten ASCII-Files (*.PRN) entspricht dem des EXP-Files. Im Ge-
gensatz zu diesem fehlen im PRN-File die ersten vier Zeilen. CoTAM ermittelt selb-
standig die Anzahl der Mefwertpaare je Block und schliagt als Normierungsfaktor
den jeweils grofiten Mefswert vor. Dieser sollte einmalig mit Hilfe des Meniipunktes
Messwerte editieren korrigiert werden. Anschliefsend muf dann der Datensatz durch
Aufruf des Meniipunktes Messwerte speichern... im EXP-Format abgespeichert wer-
den.

Haufigster Fehler bei der Anlage eines Datensatzes mit LOTUS 1-2-3 wird das Ver-
gessen eines Werteblocks sein. Der Mefwerteditor von CoTAM zeigt dann in jedem
Fenster jeweils die Hélfte der eingegebenen Daten an.

5.6 PRN

Der PRN-File entsteht bei der Modellierung und enthilt die Daten der Durchgangs-
kurve. Das Format des PRN-Datensatzes:

CoTAM, Durchgangskurve

Transport von Arsen

28.9.92
Zeit PV C(X,t) C_rel.
0.00 0.00 0.000 0.0000
0.10 0.27 0.000 0.0000
0.20 0.54 0.000 0.0000
2.60 6.99 13.418 0.8945
2.70 7.26 13.487 0.8992
2.80 7.53 13.551  0.9034
2.90 7.79 13.610 0.9073
2.97 7.99 13.650 0.9100
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Der Datensatz enthilt neben den beiden Titeln, die im Menii Sdule eingegeben wer-
den kénnen, die Angaben Zeit, PV (Porenvolumen), C'(X,t) und C,. Die relative
Konzentration C, ist dabei abhéingig vom gewéhlten Normierungsfaktor (im Menii
Tracer).

Der PRN-Datensatz ist der wichtigste Datensatz zur Auswertung der durchgefiihr-
ten Modellierungen. Da die Auswertung vorzugsweise mit einer Tabellenkalkulation
erfolgt, trigt der Datensatz die von LOTUS 1-2-3 standardméfig verwendete Er-
weiterung *.PRN.

5.7 PRX

Fiir die Eingabe einer Hintergrundkonzentration dient der PRX-Datensatz. Er ent-
halt fiir jeden Stoff die Verteilung der Konzentration in Losung sowie die Verteilung
der sorbierten Konzentrationen fiir eine ,, Two-Site“ Isotherme. Wurde eine ,,One-Site
Isotherme benutzt, enthalten die Werte der letzte Spalte nur den Wert Null. Das
Format des PRX-Datensatzes:

CoTAM, Saeulenverteilung

Zeit : 2.97200E+00

As
1.00000E-01 1.49486E+01 1.29193E+01 4.48170E+01
3.00000E-01 1.49412E+01 1.29193E+01 4.48170E+01
5.00000E-01 1.49338E+01 1.29179E+01 4.48106E+01
7.00000E-01 1.49264E+01 1.29159E+01 4.48041E+01
9.00000E-01 1.49190E+01 1.29128E+01 4.47976E+01
2.37000E+01 1.36808E+01 9.18414E+00 4.36439E+01
2.39000E+01 1.36656E+01 9.10764E+00 4.36288E+01
2.41000E+01 1.36503E+01 9.00219E+00 4.36136E+01
2.43000E+01 1.36350E+01 9.00219E+00 4.36136E+01

Naechster Stoff

Die dritte Zeile enthélt den Zeitpunkt zu dem die Berechnung beendet wurde. Es
folgt eine Leerzeile. Jeder Zahlenblock wird durch den zugehorigen Stoffnamen ein-
geleitet. Die erste Spalte bestimmt den Ort (die Tiefe), die zweite die Konzentration
in Losung und die beiden letzten die sorbierten Konzentrationen. Da diese Werte
fiir jeden Stoff und fiir jede Zelle eingegeben werden miissen, kann die PRX-Datei
sehr grofs werden.
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5.8 AUR

Die mit dem UMS-Datensatz eingegebenen Umsatzraten miissen wihrend der Mo-
dellierung vom Modell REDOX immer wieder nach unten korrigiert werden. Um
einen Zberblick iiber die tatsichlich verwendeten Umsatzraten zu erhalten, wird
bei Beendigung der Modellierung ein Datensatz (*.AUR) mit den aktuell wirkenden
Umsatzraten erstellt.

CoTAM, aktuelle Umsatzraten

Zeit : 1.000E+00

X Umsatzraten
2.5 0.000E+00
7.5 0.000E+00
12.5 0.000E+00
17.5 0.000E+00
22.5 1.000E-06
27.5 1.100E-06
5.9 LPR

Fiir die Fragestellung der marinen Geochemie spielt die Durchgangskurve nur eine
untergeordnete Rolle. Hier ist man mehr an der Verteilung der Konzentration in
Losung iiber die Tiefe im quasistationdren Zustand interessiert. Aus diesem Grund
15Kt sich mit CoTAM der erzeugte *.PRX-File in ein handlicheres Format umwan-
deln (s. Menii Datei, Export des PRX-Files nach Lotus 123). Der LPR-Datensatz
enthélt neben der Tiefenangabe nur die Verteilungen der Konzentration in Lésung
der einzelnen Stoffe. Der Eintrag in der ersten Zeile ist die abgelaufene Zeit.

CoTAM, Saeulenverteilung

Zeit : 4.8400E-01

Tiefe C(x,t)

1.000E-01 1.458E+01
3.000E-01 1.452E+01
5.000E-01 1.446E+01
7.000E-01 1.439E+01
9.000E-01 1.431E+01
1.100E+00 1.423E+01
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6 Beispielanwendungen

In diesem Kapitel sollen drei Beispiele einer Modellierung mit CoTAM entwickelt
werden. Die Beispiele zeigen das erforderliche Vorgehen bei der Eingabe der Para-
meter und liefern einige Tricks und Tips. Die fiir die einzelnen Beispiele benétigten
Parameter sind den Arbeiten von ISENBECK-SCHROTER (eingereicht, 1992) und
HAMER (1993) entnommen.

6.1 Tracerversuch

Zunichst werden am Beispiel einer Tracerversuchsauswertung einige allgemeine Hin-
weise zum Aufbau einer Modellierung gegeben. Zur Erklirung der Eingabe von
Parametern sei auf die Kapitel Allgemeine Bedienungshinweise und Arbeiten mit
CoTAM verwiesen. Die einzugebenden Parameter sind in den Tabellen 2a und 2b
zusammengefaft:

Tab. 2a: Parameter fiir Tracerversuch
Parameter Wert
Dichte 2.0
Porositat 0.3
Saulenlénge 80.0
1. Titel Tracerversuch 1
2. Titel Datum : 12.11.92
Abstandsgeschwindigkeit | 50.0
Dispersivitat 1.0
Diffusionskoeffizient 0.0
t_max 4.0
dt 0.1
C_0_laden nein
dt _num 0.01
dx num 1.0
Iter max 12
Epsilon 1E-10

Bevor mit diesen Werten eine Modellierung gestartet wird, sollten die eingegebenen
Parameter abgespeichert werden. Dies kann durch Aufruf des Meniipunktes Simula-
tionsdaten speichern... im Menii Datei erfolgen oder durch Starten der Modellierung
im Text- oder Graphik-Modus.
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Tab. 2b: Parameter fiir Tracerversuch

Parameter Wert

a. Tracer aktiv Sorption
Isotherme Henry
Name Kd =0
C_input 123.0
Kd 0.0
Normierungsfaktor 123.0
PHREEQE-Element—Nr. | 0

b. Tracer aktiv Sorption
Isotherme Henry
Name Kd = 0.1
C_input 123.0
Kd 0.1
Normierungsfaktor 123.0
PHREEQE-Element-Nr. | 0
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Mit den eingegebenen Parametern kénnen nun alle Darstellungsmoglichkeiten der

Modellierergebnisse ausprobiert werden. Am schnellsten in der Berechnung ist dabei

das analytische Modell.

Zur Verifikation des numerischen Modells und des analytischen Modells kann aus den

abgespeicherten Durchgangskurven mit Hilfe eines Tabellenkalkulationsprogramms

ein ,Melkwertdatensatz* erstellt werden. Am Beispiel des vom Autor benutzten Pro-

gramms LOTUS 1-2-3 soll hier in Kurzform das erforderliche Vorgehen beschrieben
werden. Die auszufiihrenden Befehle lassen sich in LOTUS 1-2-3 wie bei CoTAM
iiber den ersten Buchstaben des jeweiligen Befehls aufrufen.

1) Nach dem Start von LOTUS 1-2-3 ist zunéchst die mit CoTAM erstellte Durch-

gangskurve als ASCII-Datei zu laden. Dies geschieht mit der Befehlsfolge:

< t f z <Dateiname>

2) Die Spalten F, D und B sind nacheinander in dieser Reihenfolge zu 16schen.
Dazu wird mit den Cursortasten der Cursor auf die entsprechende Spalte gestellt.
Anschliefsend ist fiir jede zu 16schende Spalte die Befehlsfolge

als ()

auszufiihren.
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3) Die Spalte C muf komplett unter die Werte der Spalte B verschoben werden.
Dafiir wird der Cursor auf die Zelle C77 gestellt. Es folgt die Befehlsfolge:

< v(Ende)(1) («=)(Ende) (1) (1) (=)

4) Die Werte der Spalte A miissen unter die Werte der Spalte A kopiert werden. Der
Cursor ist dazu auf A7 zu stellen. Die Befehlsfolge zum Kopieren der Spalte lautet:

< k (Ende) (+) (<) (Ende)(¥) (1)

5) Die nicht darzustellenden Konzentrationsverteilungen in der Sdule miissen trotz-
dem eingegeben werden. Hierzu schreibt man in C7 den Wert 0 und in D7 den Wert
-1E5 (1 -107°). Dieses Wertepaar wird nun als Kolonne neben die Wertepaare in
Spalte A und B kopiert. Dazu ist der Cursor auf C7 zu stellen und die Befehlsfolge:

<k (D@0 A1)

einzugeben.

6) Abschliefiend ist der entstandene Datensatz als ASCII-File abzuspeichern. Der
Cursor muf dafiir auf A7 gestellt werden. Der Aufruf lautet:

< o a <Dateiname> (<) b () 3x(=) ) (Ende)(¥) («=Norkwuzdz

Der Datensatz ist nun abgespeichert und LOTUS 1-2-3 kann verlassen werden.

Beim nun folgenden Aufruf des Modells CoTAM kann bereits beim Laden des Pro-
gramms durch Angabe von Parametern erreicht werden, dafs der vorher erstellte
Datensatz mitgeladen wird (s. Kapitel Allgemeine Bedingungshinweise).

Im Menii Datei wird nun der Meniiunterpunkt Messwerte laden... aufgerufen. Der
Mefdatensatz mufs zunéchst als PRN-File geladen werden. Durch Aufruf des Menii-
punktes Messwerte editieren kann ein Teil der Mefidaten betrachtet bzw. verdndert
werden. Insbesondere muf in der Regel der Normierungsfaktor angepafst werden. Ist
dies geschehen, sollte der Mefidatensatz abgespeichert werden. CoTAM wahlt dafiir
automatisch das EXP-Format (s. Kapitel Datenformate, EXP).

Wird die Modellierung jetzt erneut im Graphikmodus gestartet, so werden die ,Mef-
daten“ mitangezeigt. Auf diese Weise 1dft sich leicht der Unterschied zwischen dem
analytischen und dem numerischen Modell iiberpriifen.

"Spalte C, Zeile 7
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6.2 Transport von Arsen in gesittigten Grundwasserleitern

Die Modellierung des Transports von Schwermetallen und Arsenaten in gesittig-
ten Grundwasserleitern mit dem Modell CoTAM ist bei HAMER (1993) ausfiihrlich
beschrieben. Aus dieser Arbeit wurde der folgende Datensatz entnommen (Tab. 3).

Tab. 3: Parameter fiir Arsen-Transport
Parameter Wert
Dichte 1.96
Porositét 0.31
Saulenlénge 24.0
1. Titel Arsen(V) Transport
2. Titel Datum : 12.11.92
Abstandsgeschwindigkeit 63.2
Dispersivitét 1.4
Diffusionskoeffizient 0.0
t__max 8.0
dt 0.1
C_0_laden nein
dt _num 0.002
dx_ num 0.2
Iter max 12
Epsilon 1E-10
Tracer aktiv Sorption
Isotherme Langmuir
Name As(V)
C_input 15.0
Rate 1 0.40
P1 2.958
P2 0.091
Rate 2 10.0
P3 4.24
P4 0.04
Normierungsfaktor 15.0
PHREEQE-Element-Nr. | 0

Nach der Modellierung mit den in Tab. 3 angegebenen Parametern kann die Desorp-
tion von Arsen(V) modelliert werden. Dazu wird der Parameter Cj;,,,; auf den Wert
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0 und die Ratenkonstanten auf den Wert 10.0 gesetzt. Der Parameter Tracer aktiv
mufs auf Desorption gesetzt werden. Dieser gednderte Datensatz sollte unbedingt
unter einem anderen Namen abgespeichert werden. Vor dem Start der Modellierung
muft nun noch das Ergebnis der vorhergehenden Modellierung als Hintergrundkon-
zentration geladen werden. Dies 14#t sich durch Aufruf des Mentiipunktes C'_ 0 laden
im Menii Zeit erreichen.
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6.3 Transport und Redox—Reaktionen in marinen Sedimen-
ten

Der Transport in marinen Sedimenten ist im wesentlichen durch geochemische Reak-
tionen und den diffusiven Stofftransport bestimmt. Zum Aufbau einer Modellierung
sind daher erheblich mehr Schritte als bisher vorgestellt wurden erforderlich. Zu-
nachst ist ein allgemeiner Parametersatz mit CoTAM zu erstellen. Die Parameter
sind in Tab. 4 zusammengefalst.

Tab. 4: Parameter fiir Sauerstoff-Abbau

Parameter Wert

Dichte 1.7

Porositét 0.8

Saulenlédnge 20.0

1. Titel Sauerstoff-Abbau
2. Titel Datum : 23.11.92
Abstandsgeschwindigkeit | 0.0

Dispersivitat 0.0
Diffusionskoeffizient 227.0

t__max 10.0

dt 0.1

C_0_laden nein

dt num 0.01

dx_ num 0.2

Iter max 12

Epsilon 1E-10

Nach der Eingabe der allgemeinen Parameter folgt die Eingabe der stoffspezifischen
Parameter (Tab. 5). Die einzugebenden Stoffe sind dabei in ihrer Reihenfolge nicht
beliebig (s. Kapitel Datenformate, UMS). Es ist an dieser Stelle zu beachten, dafs
hier nur die ,/Tracer a, i, j und k gesetzt werden.

Diese Parameter werden in einer Datei gespeichert. Anschlieffend werden nach-
einander die Meniipunkte Datei, variablen Parametersatz erstellen... und Dates,
Umsatzraten-Datensatz erstellen aufgerufen. Danach muf CoTAM zunichst verlas-
sen werden. Mit einer Tabellenkalkulation ist nun analog zum ersten Beispiel, der
PAR-Datensatz zu laden und zu bearbeiten. Angepafst werden miissen die Diffusi-
onskonstanten fiir Nitrat (170), fiir HCO3 (98) und fiir H (500). Diese Diffusisons-
koeffizienten gelten iiber die gesamte betrachtete Sedimenttiefe.
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Tab. 5: Tracer
Parameter Wert Parameter Wert
a. Tracer aktiv Sorption i. Tracer aktiv Sorption
Isotherme Henry Isotherme Henry
Name O Name Nitrat
C_input 0.E-7 C_input 0.0
Normierungsfaktor | 5.E-7 Normierungsfaktor | 1.E-7
j- Tracer aktiv Sorption k. Tracer aktiv Sorption
Isotherme Henry Isotherme Henry
Name HCO _3- Name H+
C_input 0.0 C_input 1.E-10
Normierungsfaktor | 1.E-6 Normierungsfaktor | 1.E-6

Abschlieflend ist der UMS-Datensatz zu laden. Hier muft die Umsatzrate u; iiber die
gesamte Tiefe auf den Wert —1 - 107 gesetzt werden.

Nachdem beide Datensitze als ASCII-File abgespeichert sind, kann die Modellierung
mit den verdnderten Datensitzen gestartet werden. Dies kann durch den Befehl:

COTAM486 /i <Dateiname> /p <Dateiname> /u <Dateiname> /b /gs
erfolgen.

Die gezeigten Beispiele sollten das Prinzip der Arbeit mit CoTAM erldutern. Es
konnte an dieser Stelle nicht auf das Ermitteln und Anpassen der benétigten Para-
meter eingegangen werden. Hier sei auf die Arbeiten von HAMER, et al. (1992) und
HAMER (1993) verwiesen.
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Das Modell CoTAM wurde auf einem PC-AT486 unter dem Betriebssystem MS-
DOS 5.0 in der Programmierhochsprache FORTRANT7 entwickelt. Diese Program-
miersprache ist bei der Entwicklung wissenschaftlicher Software heute — und wohl
auch in Zukunft — immer noch weit verbreitet.

Benutzt wurde zunichst der FORTRANT77-Compiler PDS 5.5 der Firma MicroSoft.
Als Speicherprobleme auftraten wurde der Compiler FTN77/486 der Salford Uni-
versitit eingesetzt. Dieser Compiler ist in der Lage, Programme im Protected Mode
ablaufen zu lassen. In diesem Modus konnen bis zu 2 GB Speicher angesprochen wer-
den. Dariiberhinaus bietet der Salford-Compiler einige weitere sehr niitzliche Routi-
nen. So ist zum Beispiel das Loschen des Bildschirms (clear screen) und das Setzen
der Cursorposition (set_cur_pos(*,*)) implementiert. Von diesen beiden Routinen
wurde ausfiihrlich Gebrauch gemacht.

Das Gesamtprojekt ist in drei grofe Teile untergliedert:

1. Eingabe der Parameter mit Hilfe von Pull-Down-Meniis.
2. Modellierung.

3. Ausgabe der Ergebnisse als Graphik.

Der Hauptalgorithmus zur Modellierung ist ohne Tricks in Standard-Fortran77 (je-
doch ohne GOTO und unter Verwendung von DO...END DO Konstrukten) imple-
mentiert. Dieser Algorithmus kann leicht um eine Benutzerschnittstelle erweitert
werden, die das Einlesen einer bestimmten Datei (z.B. SIMDATA.DAT) vorsieht. Be-
rechnungsergebnisse werden standardméfig immer auch in eine Datei geschrieben.
Auf diese Weise konnte ein Programm entstehen, das nur iiber eine sehr einge-
schrinkte Benutzerfreundlichkeit verfiigt, dafiir aber leicht auf andere Rechnerwel-
ten (z.B. UNIX) zu portieren wire.

Die meniigesteuerte Eingabe der Parameter ist sehr aufwendig geraten. Hier wird
jeder Programmierer seine eigenen Ideen haben. Mit Hilfe des Bildschirmtreibers
ANSI.SYS ist ein Nachbilden der Prozeduren clear_screen und set_cur_pos auch
fiir den MS-Compiler moglich. Fiir die Tastaturabfrage (Abbruch mit (Esc)) muk-
ten jedoch Assembler-Routinen (frdl. Hilfe durch Dr. V. Spiefs, Universitit Bremen)
eingebunden werden. Eine der Dateiauswahl-Routine des Salford-Compilers dhnli-
che Routine ist in FORTRAN77 wohl nicht zu programmieren. Es empfiehlt sich
daher das Programmieren in zwei Sprachen. Die Programmoberfliche konnte dabei
in BASIC oder C implementiert werden, der Modellier-Algorithmus als Unterpro-
grammaufrufe weiterhin in FORTRANT7.
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Die graphische Ausgabe der Ergebnisse trug erheblich zum Verstindnis der Sensitivi-
tat der verschiedenen Parameter bei. Natiirlich konnen die berechneten Datensitze
mit einem Graphikprogramm bearbeitet werden; bei der konkreten Parameteran-
passung erwies sich die in CoTAM implementierte Graphik als iiberaus hilfreich.
Auch hier stellt der Salford-Compiler erheblich komfortablere Routinen als der MS-
Compiler zur Verfiigung.
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