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Abstract: Zur Abbildung der Schwefeldynamik in der durchwurzelten Zone des
Bodens wurde das Simulationsmodell SULFONIE auf Basis des Modells HER-
MES entwickelt. Auf Basis der Landnutzungsdaten, der Bodendaten und der Wet-
terdaten berechnet das Modell SULFONIE die aktuelle Verdunstung, die Sicker-
wasserrate, die Mineralisation der organischen Substanz und die Verlagerung von
Sulfatschwefel aus der wurzelbeeinflussten Zone. Zusétzlich wurde das Modell an
den Messergebnissen einiger Profile validiert.

1 Methoden

Das Simulationsmodell SULFONIE wurde von Kersebaum entwickelt, um die Schwe-
feldynamik der durchwurzelten Zone in Ackerbdden abzubilden. Dabei verwendet das
Modell einige der zentralen Module aus dem Modell HERMES [Ke95]. Das Modell
arbeitet mit einer zeitlichen Auflosung von einem Tag und 10 cm Tiefenabschnitten des
Bodens. Es ist auf den Bereich der wurzelbeeinflussten Zone (max. 2 m) beschrénkt.
Kapillarer Aufstieg aus Schichten unterhalb von 2 m wird beriicksichtigt.

Die Simulation beschriankt sich auf die Prozesse der Schwefelmineralisation, der Schwe-
felaufnahme und der Sulfatverlagerung mit dem Sickerwasser und beriicksichtigt die
Schwefeleintrdge {iber Diingung und atmosphérische Deposition. Der Prozess der mi-
krobiell katalysierten Oxidation von Sulfiden bei anaeroben Bedingungen unter Nitrat-
verbrauch wird hier fiir den Bereich der wurzelbeeinflussten Bodenzone als quantitativ
unbedeutend bewertet und daher vernachléssigt.

Zusitzlich zum Modell HERMES beriicksichtigt das Modell SULFONIE die Ausfallung
von Schwefel in Form von Gips und dessen Ldsung, wenn infolge von Austrocknung
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und Wiederbefeuchtung des Bodens die jeweiligen Grenzwerte tiberschritten werden.
Abweichend vom Modell HERMES wird der Ertrag nicht vom Modell dynamisch be-
rechnet, sondern vorgegeben.

Das Modell operiert auf der Grundlage der kleinsten homogenen Flachen (Polygone), die
sich aus dem Verschneiden verschiedener thematischer Karten ergeben, (z. B. Schlidge
und Boden). Die entstehenden Polygone und die ihnen zugeordneten Eigenschaften
werden vom Modell sequenziell verarbeitet. Dabei werden iiber die einzelnen Attribute
weitere zugeordnete Tabellen aufgerufen, die die notwendigen Parameterzuweisungen
(z. B. Boden- und Pflanzenparameter) und Modelleingaben (Boden, Wetter, Land-
nutzung) enthalten. Alle Dateien werden im ASCII-Format verarbeitet. Folgende Daten
werden vom Modell benétigt:

Wetter: Tagesdurchschnittstemperatur, Temperatur um 14.00 Uhr, Wasserdampfdruck-
Sattigungsdefizit um 14.00 Uhr, Niederschlag. Die Wetterdaten miissen in tdglicher
Auflésung vorliegen. Aus ihnen wird die Verdunstung auf Tagesbasis nach Haude
[Ha55] berechnet. Boden: Unterkante der Schicht (kleinste Einheit 10 cm), C,,-Gehalt,
Bodenart, Steingehalt, Lagerungsdichte, das Verhiltnis von Cy, Zu Sore. Landnutzung:
angebaute Fruchtart, Diingung (mineralisch, organisch), Ertrag, evtl. Strohnutzung und
Zwischenfrucht, Termine fiir Bestellung, Diingung und Ernte.

2 Ergebnisse - Validierung

Fir das Modell HERMES sind beziiglich der Sickerwassermenge wie auch der Stick-
stoff-Austrage zahlreiche Validierungen vorgenommen worden, z. B. [Mc95]. Aus die-
sem Grund wird hier die Sickerwassermenge nicht erneut hinterfragt. In diesem Beitrag
soll vorgestellt werden, inwieweit die simulativ berechneten Sulfatschwefel-Mengen des
Modells SULFONIE mit den unter Feldbedingungen gemessenen Werten iiberein-
stimmen. Dazu werden alle 41 durchgefiihrten Bohrungen ausgewertet. Die Analysen
auf Sulfatschwefel erfolgten in Bodenabschnitte zu 30 cm. Die Bodenproben sind in den
Untersuchungsgebieten Mockritz bei Leipzig und Bramstedt bei Bremen genommen
worden. Die Auswertung erfolgt nur bis zur Grenze des Grundwassers, da dort zusétzlich
laterale Fliisse auftreten, die von dem Modell nicht abgebildet werden.

Eingangsdaten fiir die Simulations-Rechnungen sind die Landnutzungsdaten des je-
weiligen Schlages sowie die Bodendaten der entsprechenden Bohrung. Die Simulations-
Rechnungen werden fiir den Zeitabschnitt von 1977 bis 2001 durchgefiihrt. Da Boden-
analysen von 1977 nicht verfligbar waren, wurden die ersten 10 Jahre der Modell-
rechnung als numerischer Vorlauf verwendet und nicht ausgewertet. Testldufe des Mo-
dells haben ergeben, dass unter den gegebenen Standortbedingungen bei einem numeri-
schen Vorlauf von 10 Jahren, die Sulfatschwefel-Mengen im Boden zu Beginn der Mo-
dellierung einen vernachlidssigbaren Einfluss haben. Aus diesem Grund wird nur der
Zeitabschnitt von 1986 bis 2000 ausgewertet.

Zur Validierung des Modelles wurden die Modellergebnisse den gemessenen Werten
gegeniibergestellt. Dafiir wurde zunéchst die gesamte Bodenschicht bis 2 m betrachtet.
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In einem zweiten Schritt wurden fiir je 30 cm Abschnitt der Bohrungen die modellierten
Werte mit den Analysen verglichen.

Der Korrelationskoeffizient von gemessenen und vom Modell berechneten Sulfat-
schwefel-Mengen in der gesamten Bodenschicht 0 — 2 m betrigt r* = 0,78. Dabei
wird die Sulfatschwefel-Menge vom Modell leicht unterschétzt.

Werden fiir jede kartierte Fldcheneinheit des Bodens (in Mockritz: Standorttyp, in Bram-
stedt: Bodentyp) zundchst Mittelwerte gebildet und fiir diese aggregierten Daten die
gemessenen Sulfatschwefel-Mengen mit den simulativ berechneten verglichen, sinkt r*
zundchst auf 0,58. Wird jedoch das Niedermoor ausgegrenzt, so steigt der Korrelations-
koeffizient auf 0,98. Dabei néhert sich die Regressionsgerade der 1 : 1-Geraden an.

Abbildung 1 zeigt die gemessenen und vom Modell berechneten Werte fiir jede 30-cm-

Schicht. Die Steigung der Regressionsgeraden zeigt, dass das Modell die gemessenen

Werte unterschitzt. Der Korrelationskoeffizient r* liegt bei 0,65. Fiir Abbildung 2 wur-

den zunichst fiir jede kartierte Fldcheneinheit des Bodens Mittelwerte je Schicht gebildet

und erst dann der Korrelationskoeffizient berechnet. Bei diesem Vorgehen sinkt der

IIgorrelationskoefﬁzient zunéchst auf 0,50 ab. Nach Ausgrenzung der Niedermoore steigt
auf 0,98.
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Abbildung 2: Sulfatschwefel-Mengen je 3 dm-
Schicht, berechnet als Mittelwerte je Standort-
typ bzw. Bodentyp, Niedermoor ausgegrenzt

Abbildung 1: Sulfatschwefel-Mengen je 3 dm-
Schicht

3 Diskussion und Zusammenfassung

Generell zeigen gemessene und simulativ berechnete Werte eine gute Ubereinstimmung.
Fiir die beobachteten Abweichungen ist zundchst zu beriicksichtigen, dass fiir diesen
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Vergleich in der Praxis erhobene Landnutzungsdaten verwendet werden. Diese konnen
bei der Diingung, der Ernte und den Terminen fiir Saat, Diingungen und Ernte Unsicher-
heiten aufweisen.

Die simulativ berechneten Sulfatschwefel-Mengen zeigen, dass iiber die pauschalen
Unsicherheiten bei den Eingangsdaten hinaus, noch systematische Fehler vorliegen miis-
sen. Diese verursachen in einigen Féllen eine zu geringe simulativ berechnete Sulfat-
schwefel-Menge. Dafiir kommen folgende Ursachen in Frage:

— Im Untersuchungsgebiet Bramstedt wird die Sulfatschwefel-Menge im humosen
Oberboden unterschitzt. Da dieser Effekt mit steigenden Humusgehalten grofer
wird, bildet in diesen Fillen das Modell die Mineralisation moglicherweise nicht
richtig ab.

-~ Ebenfalls wird im Untersuchungsgebiet Bramstedt die Sulfatschwefel-Menge in den
Mooren unterschétzt. Mdgliche Ursachen sind Unsicherheiten bei den Eingangs-
daten des Modells, der Bestimmung der Trockenrohdichte und Feldkapazitit der
Torfe zu vermuten.

-~ Im Untersuchungsgebiet Mockritz unterschitzt das Modell die Sulfatschwefel-
Mengen im Unterboden der Auenbdden. Dort tritt bei bindigen Boden ein Sulfat-
schwefel-Peak auf. Dieser wird vom Modell zwar nachgebildet, jedoch mit deutlich
geringeren Mengen. Die groflere Sulfatschwefel-Menge der Messwerte kann dabei
aus der autotrophen Denitrifikation stammen, welche in diesem Gebiet nach-
gewiesen wurde. Dieser Vorgang wird vom Modell jedoch nicht abgebildet, da diese
Bereiche aufgrund ihrer zeitweisen anaeroben Verhéltnisse nicht zur Wurzelzone
gehoren. Weitere Validierungen des Modells sind von [Wi05] vorgenommen wor-
den.

Generell konnte gezeigt werden, dass am Ende einer 25-jdhrigen Simulationsdauer eine
gute Ubereinstimmung zwischen gemessenen und simulativ berechneten Werten je 3-
dm-Schicht besteht. Die Korrelationskoeffizienten liegen dabei zwischen r* = 0,65 bis
0,98. Das Modell neigt jedoch in einigen Fillen zu einer systematischen Unterschitzung
des Sulfatschwefelgehaltes.
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