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Hierbij bied ik U het rapport "De operationalisatie van het waterkwa-
liteitsmodel Schelde-estuarium® aan. Het rapport beschrijft de operati-
onalisatie van het model en laat aan de hand van een aantal voorbeelden
de mogelijkheden van het model zien. Ook aan de beperkingen van het
model is aandacht besteed. Het model wordt ingezet als hulpmiddel bij
beleidsadvisering, bijvoorbeeld voor de analyses voor watersysteemver-
kenningen.

In de toekomst wordt met het model het effect van een aantal ingrepen
(zoals het reduceren van lozingen en het saneren van de bodem van de
Zeeschelde) op de waterkwaliteit doorgerekend. Daarnaast zal het model
worden uitgebreid met een module voor ecotoxicologische risico-analyse
Tenslotte zal het model worden gecalibreerd op recente meetgegevens.

In internationaal kader wordt momenteel het zogenaamde LIFE-instrumen-
tarium ontwikkeld. Dit zijn waterkwaliteitsmodellen voor het Schelde
stroomgebied in een gebrulkersvriendelijke schil. De functionaliteiten
van het waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium zullen in het LIFE-model
Schelde-estuarium wotrden opgenomen. Het waterkwaliteitsmodel Schelde-
estuarium zal voor intern gebruik bij beleidsadvisering beschikbaar
zijn, totdat het LIFE-model Schelde-estuarium opgeleverd is.
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Samenvatting

In het project OPERAWES Is het waterkwaliteltsmodel Schelde-
estuarium geoperationaliseerd tot een bruikbaar hulpmidde} bij
beleldsvoorbereiding en -advisering. Het geoperationaliseerde model
berekent de waterkwaliteit uit opgegeven belastingen voor stoffen uit
de zuurstofcyclus, voor stoffen uit de stikstofcyclus, voor fytoplankton,
voor zware metalen en voor organische microverontreinigingen,

Om het model operationeel te maken zijn diverse computer-
programma’s ontwikkeld en aan het model toegevoegd. Het model s
gekoppeld aan het programmapakket SENECA, waarmee het uitvoeren
van automatische calibratles en onzekerheidsanalyses mogelijk
geworden is. Aan het model is een nieuwe, verbeterde, slibbalans
toegevoegd. De denitrificatie is gesplitst in denitrificatie in de bodem en
denitrificatie in de waterfase, Als laatste is de zuurstoffunctie van diverse
processen verbeterd,

Met het model kunnen simulaties van voorbije perioden worden uitge-
voerd, waarna verschillende situaties met elkaar vergeleken kunnen
worden, Een andere mogelijkheid is het uitvoeren van belastingreductie-
scenario's, Het model doet daarbij voorspellingen over de te verwachte
waterkwaliteit bij een veronderstelde belastingreductie.

Zoals leder model kent ook het waterkwaliteitsmode! Schelde-estuarium
zijn beperkingen. Er wordt voortdurend gewerkt aan het verminderen
van deze beperkingen. In de toekomst zal het model opnieuw
gecalibreerd worden op recente meetgegevens, zullen
onzekerheidsanalyses worden uitgevoerd, zullen diverse
modelberekeningen met belastingreducties uitgevoerd worden, en zal
het model voor watersysteemverkenningen ingezet worden.

Waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium 4
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1 Inleiding

In juni 1991 werd bij de toenmalige Dienst Getijdewateren (nu
Rijksinstituut voor Kust en Zee) het project OPERAWES gestart. Doel
van dit project was het operationeel maken van het
waterkwaliteitsmode!] Schelde-estuarium tot een bruikbaar hulpmiddel
waarmee analyses (zowel "terugkikende" als “vooruitblikkende")
kunnen worden uitgevoerd ten behoeve van beleidsvoorbereiding en
beleldsadvisering. Deze analyses hebben betrekking op de relatie tussen
de emissies van verontreinigingen en de concentratles in water, bodem
en organismen in het Schelde-estuarium (Kater, 1991), Dit rapport
handelt over de operationalisering van het waterkwaliteitsmodel
Schelde-estuarium en de toepassingsmogelijkheden van het model,

In deze inleiding wordt verder aandacht besteed aan het model en het
gebied dat het model beslaat. in het tweede hoofdstuk wordt de
ontwikkeling van het model beschreven, terwijl hoofdstuk drie de
gemodelleerde processen van het waterkwaliteitsmodel behandelt.
Hoofdstuk vier licht toe op welke wijze het model verbeterd en
geoperationaliseerd is. Hoofdstuk vijf tot en met acht handelen over
diverse toepassingen van het geoperationaliseerde model. Hoofdstuk vijf
geeft een aantal voorbeelden van simulaties van perioden in het
verleden, terwijl hoofdstuk zes ingaat op vijf toekomstscenario's.
Hoofdstuk zeven gaat in op de beperkingen van het model. In
hoofdstuk acht wordt een voorbeeld van automatische calibratie
gegeven,

Hoofdstuk negen geeft aan welke verdere acties in de toekomst met het
mode! ondernomen gaan worden. Hoofdstuk tien tenslotte geeft enkele
conclusies met betrekking tot de operationalisatie van het model weer.

1.1 Het waterkwaliteitsmodel

Het waterkwaliteitsmode! Schelde-estuarium bestaat uit twee modellen,
namelijk een waterkwaliteitsmode! voor zuurstof, stikstof en zware
metalen, en een waterkwaliteitsmodel voor organische
microverontreinigingen.

De modellen zijn te beschouwen als onderzoeksmodellen, dat wil
zeggen dat het accent van de modellen en de modelontwikkeling vooral
ligt blj onderzoeksdoelen, en niet bij beleidsadvisering. De modellen zijn
ontwikkeld ter onderbouwing van en in vervolg op het beleidsplan
Westerschelde.

De onderzoeksmodellen zijn te gebruiken bij beleidsonderbouwing en
beleidsadvisering ten aanzien van de Westerschelde. Om deze
toepassing mogelijk te maken zijn aanvullingen en verbeteringen nodig.
Deze aanvullingen en verbeteringen hebben vooral betrekking op de
gebruikersvriendelijkheid, de calibratie procedure, de betrouwbaarheid
van de modelresultaten en de Interfaces voor koppeling-aan andere
modellen en databases (Kater, 1991).

Waterkwalltettsmodel Schelde-estuarium b
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Tabel 1.1

De grenzen van de veertien
modefcompartimenten van het
waterkwaliteltsmodel Schelde-
estuarium.

1.2 Het gemodelleerde gebied en de modelschematisatie

Het model beslaat het gebied tussen de lijn Viissingen-Breskens en de
plaats waar de Rupel de Schelde instroomt bij de Belgische plaats
Rupelmonde. Om modelleren van dit gebied mogelijk te maken is het
estuarium verdeeld in een veertiental homogeen veronderstelde
modelcompartimenten. De grenzen van deze modelcompartimenten zijn
weergegeven in tabel 1.1, Figuur 1,1 geeft een geschematiseerd
overzicht van de verdeling van het gebied in modelcompartimenten,

comp. gehied

1 Rupelmonde
2 Burcht

3 Qosterweel
4 Meestoof
5 Lille

6 grens

7 Bath

8 Zimmerman
9 Baalhoek
10 Perkpolder
11 Hansweert
12 Ossenisse
13 Griete

14 Hoofdplaat

Burcht
Qosierweel
Meestoof
Lillo

grens

Bath
Zimrmerman
Baalhoek
Perkpolder
Hansweert
Qssenlsse
Griete
Hoofdplaat
Vlissingen

Figuur 1.1 Schematisatie waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium,

Waterkwallteitsmodel Schelde-estuarium &
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2 De ontwikkeling van de

waterkwaliteitsmodellen

2.1 Het waterkwaliteitsmodel voor zuurstof, stikstof en zware metalen

Het waterkwaliteitsmode! is ontwikkeld door het Waterloopkundig
Laboratorium te Delft. Een volledige beschrijving van de ontwikkeling
van het model wordt gegeven in WL (1991a). Het doel van het model is
om uit opgegeven belastingen op het estuarium de waterkwaliteit vast
te stellen.
De gemodelleetde stoffen zijn stoffen uit de zuurstofhuishouding:
zuurstof, zuurstofbinding door afbraak organisch koolstof (BOD),
zuurstofbinding door afbraak van organisch stikstof (BODN); stoffen wit
de stikstofhuishouding: organisch stikstof, ammonium, nitraat; en de
zware metalen: cadmium, koper, zink en chreom,
Het mode! is een één-dimensionaal, deterministisch en dynamisch
model. De gebruikte modelformuleringen zijn gebaseerd op de advectie-
diffusievergelijking, die het transport van opgeloste stoffen weergeeft.
De waterbeweging in het model is getijgemiddeld en het effect van het
getij op de verspreiding van stoffen wordt weergegeven door de
dispersiecoéfficlént. Het transport van particulaire stoffen is
gemodelleerd, gebruikmakend van bekend veronderstelde netto,
seizoensgemiddelde, transporten van slib.
De modellering van waterkwaliteitsprocessen vindt plaats aan de hand
van bron- en puttermen In de advectie-diffusievergelijking, met name
voor de zuurstof- en stikstofhuishouding en voor de
fytoplanktonmadellering (§ 2.2). Deze processen verlopen op tijdschalen
die vergelijkbaar zijn met, of groter zijn dan, die van het transport.
Processen die zich op veel kleinere tijdschalen afspelen, met name de
adsorptie en desorptie van zware metalen aan zwevend materiaal,
worden gemodelleerd met een chemisch evenwichtsmodel. De
koppeling van dit model aan de advectie-diffusievergelijking maakt het
mogelijk instantaan {(met een oneindig hoge processnelheid)
hoeveelheden van een gemodelleerde stof over te laten gaan In andere
hoeveelheden.
Het basisprincipe van het model vormt het programma DELWAQ (DELft
WAter Quality: WL, 1988). DELWAQ is een numeriek waterkwaliteits-
model. Het vervult twee functies in het waterkwaliteitsmodel
Woesterschelde (WL, 1991a):
a. DELWAQ berekent op numerieke wijze het transport van stoffen
als gevolg van waterbewegingen en lozingen,
b. DELWAQ vormt een ‘kapstok' voor stukken programmatuur waarin
fysische, chemische en biologische processen worden beschreven.,
Het chemisch evenwicht model dat gebruikt wordt is CHARON (WL,
1990a). Uitgaande van bepaalde hoeveelheden chemische
componenten wordt, gegeven de omgevingstemperatuur, bepaald in
welke hoeveelheid bepaalde verbindingen aanwezig zullen zijn. De door
CHARON berekende evenwichtstoestand voldoet aan de wet van
behoud van massa en aan de hoofdwetten van de thermodynamica.

Waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium 7
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2.2 Fytoplanktonmodellering

Fytoplankton is in het model opgenomen omdat het een significante
invloed kan hebben op de zuurstof- en stikstothuishouding. Verder kan
de aanwezigheid van fytoplankton een verhoging van de pH tot gevolg
hebben (WL, 1991a).

De algenmodellering is uitgevoerd met behulp van het programma
DYNAMO (WL, 1989). DYNAMO onderscheidt twee
fytoplanktongroepen: diatomeé&en en overige algen. De
fytoplanktondynamiek wordt beschreven als een functie van licht,
temperatuur en beschikbaarheid van nutriénten,

2.3 Het waterkwaliteltsmodel voor organische microverontreinigingen

Organische microverontreiningen vertonen een ander gedrag dan zware
metalen, waardoor het niet mogelijk was de zware metalen en
organische microverontreinigingen in één model onder te brengen.

Het model voor organische microverontreinigingen is entwikkeld bij het
Rijksinstituut voor Kust en Zee. De rapportage van de ontwikkeling
moet nog plaats vinden. Het doel van dit model is eveneens om uit
opgegeven belastingen op het estuarium de waterkwaliteit vast te
stellen. De gemodelleerde stoffen zijn de polychloorbifenylen PCB-52 en
PCB-153, de polyaromatische koolwaterstoffen benzo{a)pyreen en
fluorantheen en het bestrijdingsmiddel lindaan (y-HCH).

Ook het waterkwaliteitsmodel voor organische microverontreinigingen
is een ééndimensionaal, deterministisch en dynamisch model. De
verspreiding van organische stoffen is gemodelleerd met behulp van het
programma IMPAQT (WL, 1990b).

2.4 Database

Het model wordt gevoed met een database met emissie- en
immissiegegevens. De emissiegegevens zijn gerangschikt per
lozingspunt. De Immissiegegevens zijn per meetpunt in het estuarium
weergegeven, De gebruikte belastingen zijn uit de periode 1980-1988
(Holland et al., 1991; Wattel & Schouwenaar, 1991), die In 1993 zijn
aangevuld met de belasting over de periode 1989-1991 (Schouwenaar,
1993; Lefevre, 1994),

Wanneer de database wordt uitgebreid met nieuwe jaren vereist dit ook
enige aanpassingen aan het model. Diverse invoerfiles moeten worden
aangepast, Een overzicht van alle aanpassingen aan het model wanneer
de database wordt vitgebreid is gegeven door Schouwenaar & Kater
{1993).

Waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium 8
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3 De gemodelleerde processen

3.1 Processen waterkwaliteitsmodel voor zuurstof en stikstof

De volgende formules geven een overzicht van gemodelleerde

waterkwaliteitsprocessen (WL, 1991a, van Gils et al., 1993).

Rederatie
Rederatie is de uitwisseling tussen de atmosfeer en het

opperviaktewater. Het is het resultaat van over- of onderverzadiging

van het water met zuurstof en kooldioxide.

90, = Ky (Ozlsar'oz)
ot H

- (0,680-6-107% T)+(755.4-0,032" 7%)+(1-9°10"% CI")

02 + AT ( T435 )
waarin:
Q, : zuurstofconcentratie
H : gemiddelde waterdiepte
K : rederatiecosfficiént
Oy sur : verzadigingsconcentratie zuurstof
: temperatuur
cr : chloride concentratie
Nitrificatie

(3.1)
(3.2)

Img - 1]

(m]

{m - d1]

Img - 1]

['Cl

fg -]

Nitrificatie is het microblologlsche proces waarbij ammaonium wordt
omgevormd In nitraat. Dit gebeurt met een tussenstap waarin onder
andere nitriet wordt gevormd. De nitrificatie reactle verbruikt zuurstof.

8 (NH, .
(at“ =~RCyrp(NHg) £{T) ‘g (0,)
f(T) =g (T-20)
_ (O,+d)
(%) =T5eq)
waarin:
NH,’ : ammoniumconcentratie
t : tijd
RCur : nitrificatiesnelheid
f(T) : temperatuurfunctie
T : temperatuur
a : constante in temperatuurfunctie
8(0y) : zuurstoffunctie
b : constante in zuurstoffunctie
d : constante in zuurstoffunctie
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8{BODN) _

Denitrificatie

Bij de denitrificatie reactie wordt nitraat omgezet in stikstofgas, wat
verdwijnt uit het systeem, Deze reactie vindt voomamelijk plaats onder
zuurstofloze conditles.

8(NO;) _ ~RCpgyyy* (NO3) (3.6)
at H
waarin
NOy- : nitraatconcentralie img - 1]
t : tijd [dl
RCDEN]T . denitﬂﬁcaﬂesnelhEid [m d'1]

gemiddelde waterdiepte  [m]

Afbraak van organisch koolstof (BOD-afbraak)

De hoeveelheid afbreekbaar organisch koolstof wordt bepaald door
experimenteel het zuurstofverbruik van een watermonster te meten. Dit
zuurstofverbruik wordt aangeduld als BOD (Biological Oxygen
Demand). Bij de bepaling van BOD worden zeer uiteenlopende
verbindingen afgebroken. Verschillende typen stoffen hebben elk hun
eigen afbraaksnelheid. De BOD wordt beschreven met een eerste orde
vergelijking, die wordt beinvioed door temperatuur en zuurstofgehalte:

a{Bop) __.

¢ RCpop* (BOD) *F(T) 'g(0,) (3.7)
waarin:
BOD : BOD concentratie Img 1]
t : tijd [d)
RCson : afbraaksnelheid BOD [d-1]
T : temperatuurfunctie
g(0y) : zuurstoffunctie

De temperatuurfunctie en zuurstoffunctie zijn van hetzelfde type als bij
nitrificatie. Zie aldaar voor de verklaring.

Afbraak van organisch stikstof (BODN-afbraak)

De hoeveelheid afbreekbaar organisch stikstof wordt ook bepaald door
experimenteel het zuurstofverbruik van een watermonster te meten. Dit
zuurstofverbruik wordt aangeduid als BODN (Biological Oxygen
Demand Nitrogen). De snelheid van afbraak van BODN wordt
beschreven met een eerste orde vergelijking, en wordt beinvioed door
temperatuur en zuurstofgehalte:

55— = ~RCpopy’ (BODN) £ (T) °g (0;) (3.8)
waarin:
BODN : BODN-concentratie [mg - 1]
t : tijd )]
RCsoon : afbraaksnetheld BODN [d-1
HT) : temperatuurfunctie
g(0,) : zuurstoffunctie

De temperatuurfunctie en zuurstoffunctie zijn van hetzelfde type als bij
nitrificatie. Zie aldaar voor de verklaring.

Waterkwallteltsmode! Schelde-estuarium 10
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3.2 Processen fytoplanktonmodel

Overige algen

at CF,
waarin:
t : tijd [s]
OVERALG  : concentratie overige algen [pg 1
PROD, : netto productiesnetheld pg -+ d1- 1]
MORT, : mortaliteit overige algen pg - d:11]
CFa : conversle factor tussen koolstof en

chlorofyl-A voor overige algen {-1

De netto productiesnelheid is het verschil tussen de bruto
productiesnelheid en de respiratie. Respiratie is opgesplitst in
onderhoudsrespiratie (athankelijk van de biomassa) en groeirespiratie
(afhankelijk van de bruto productiesnelheid). De bruto productiesnetheid
wordt opgebouwd uit drie termen, namelijk: efficiéntie, primaire
productie en een nutriéntlimitatie functie. De efficiéntie Is hierbij,
proportioneel aan de daglengte, gedeeld door de daglengte waarbij de
groei "verzadigd"” raakt. De primaire productie wordt berekend door de
primaire productie blj 20°C te vermenigvuldigen met de temperatuur
functie.

Diatomeden

dpraToy_ (PROD,-MORT,~SET) %1000

at CF, (3.10)
waarin:
t : tijd fs]
DIATOM concentratie diatomeéen fpg- 1
PRODg : netto praductiesnelheid g+ d1- 11
MORT, : mortaliteit diatomedéen Hg + d - 1)
SETp : bezinkingssnelheid diatomegen g d1- 1
CFp : conversie factor tussen koolstof

en chlorofyl-A voor diatomegen  [-]

De netto productiesnelheid is hetzelfde opgebouwd als bi) de overige
algen (zie 3.2.1).

Verder worden door het fytoplankton model DYNAMO de hoeveelheid
stikstof-, koolstof-, en silicium-detritus berekend. Ook de silicium
concentratie zelf-wordt berekend. Als laatste berekent DYNAMO de
veranderingen van ammonium en nitraat als gevolg van de
aanwezigheid van het fytoplankton,

Waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarlum 11
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3.3 Processen waterkwaliteitsmodel voor zware metalen

In het zuurstofloze deel van de Schelde komen sulfiden voor van
cadmium, koper en zink. Cadmiumsulfide Is de meest stabiele
verbinding, kopersulfide is minder stabiel, en zinksulfide is de minst
stabiele verbinding van de drie. In de aanwezigheid van zuurstof
oxyderen de sulfiden. De metalen die vrijkomen bij deze sulfide-oxydatie
verdelen zich over de vaste fase en de waterfase volgens de wetten van
de thermodynamica (WL, 1991a).

De formulering van de afbraak van de metaalsulfiden in het model is
(WL, 1991a).

dM

EE“'F'KS'MS'V (3.11)
waarin:
t : tijd [s]
M : massa metaalsulfide [mg]
K, : afbraakcoéfficiént [1:d1]
MS ! conc. metaalsulfide img - 1
v : volume )]
F : functie van zuurstof en temperatuur

O<F<1 -]

Alle lozingen van cadmium, koper en zink worden door het model als
lozingen van metaalsulfide beschouwd. In de aanwezigheid van zuurstof
worden deze sulfide verbindingen direct afgebroken. Chroom wordt in
het model als het vrije metaal lon Cr3+ geloosd. Het belangrijkste
chroommineraal in het Schelde-estuarium is Cr(OH);. De redoxgradiént
in het estuarium is niet direct van invioed op de stabiliteit van dit
mineraal. Concentraties van opgelost chroom worden door de pH
bepaald (WL, 1991a).

3.4 Processen waterkwaliteitsmodel voor organische
microverontreinigingen.

Organische microverontreinigingen adsorberen, vanwege hun in
meerdere of mindere mate aanwezige hydrofobe karakter, aan
particulair organisch materiaal. Door het viuchtig karakter van de stoffen
is ook de uitwisseling met de atmosfeer van belang. Verder zijn
organische microverontreinigingen onderhevig aan processen als
fotolyse, hydrolyse, en biolyse (WL, 1991a). De gemodelleerde
processen Zijn de volgende (de Vries, 1987; van Zoest, 1989):

Verdamping

Tijdens het proces van verdamping verdwijnen organische
microverontreinigingen uit het systeem. Het proces van verdamping is
als volgt gemodelleerd:

F=K*C (3.12)
L.l RT (3.13)
K, K, HexK,
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He=He(20) xe (X7} (3.14)
waarin;
F : flux organische microverontreiniging [mg: m2-d1]
C . concentratle opgelost org. microver. [mg - m3]
K . ‘overall’ massa transportcoéfficiént im - d-1
K, . massatransportcoéfficiént In vioeibare fase [m * d-1]
Kq . massatransportcoéfficiént in gasfase [m-d-1]
He . constante van Henry [Pa + m3 - mol1]
He(20) : He bij 20°C [Pa - m3 - mol1]
T : temperatuur [°cl
K 1 coéfficignt [-]

De laatste vergelijking is empirisch vastgesteld door Plasman (1987). De
parameters K, en K, worden binnen IMPAQT uitgerekend.

Microbiéle afbraak

Organische microverontrelnigingen kunnen door bacterién afgebroken
worden. Bi] de modellering wordt onderscheid gemaakt tussen afbraak
van opgeloste organische microverontreinigingen en afbraak van
organische microverontreinigingen die aan materiaal geadsorbeerd zijn,

Voor opgeloste organische microverontreinigingen geldt:

LR (3.15)

at

Voor geadsorbeerde organische microverontreinigingen geldt:

%§=-K3*51*TOC*S (3.16)
waarin:
S . concentratie van voor microbiéle afbraak geschikte producten

[mg - m-3]

t : tijd [d]
Kp : tweede orde reactiesnelheid constante [m?-aant.bact,-1+ d-1]
B . concentratie bacterién [aant.bact. - m3]
TOC : concentratie adsorbens [gOC - m3]
B1 : concentratie bacterién op adsorbens  [aant.bact. » gOC-1]
K, . reactlesnelheid constante [m3- aant.bact.- d1]
Adsorptie

Adsorptie vindt plaats aan particulair organisch materiaal (DOC en
POC).

[OMIVE,,..]
partd _ 3.17
[OMIVE,, ] Koc ( )
Kpoe™Xpoc* Koo (3.18)
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waarin:

[OMIVE, ql: particulair org. microver, concentratie [mg kgQC-1]

[OMIVE,p,): opgelost org. microver, concentratie fmg - M}

Koc . sediment-water distributie coéfficiént [l - kgOC1]

Kpoc . coéfficiént van opgelost organisch koolstof-water
distributie {l - kgOC-1

Xooe : correctie factor adsorptie DOC to.v. POC [T

De adsorptie aan algen verloopt volgens dezelfde Ko als bij POC.

Diffusie
Diffusie is het verspreiding van een stof door water en bodem. De

drijvende kracht hierbij is het concentratieverschil.

Fe ~p*DrAC (3.19)
L
waarin:
F : org. microver, flux [mg +m-2-d1]
p : porositeit (]
D : diffusie coéfficiént [m2- d-1)
L : diffusie lengte water-bodem uitwisseling  {m)
AC concentratiegradiént over L [mg - m3]
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4 De operationalisatie en verbetering van het
model.

4.1 Gebruikersvriendelijkheid: verschillende opties menugestuurd

Een aantal handelingen die de gebruiker in de eerste versie van het
model met de hand moest uitvoeren zijn geautomatiseerd en in de
menu structuur ondergebracht. De onderliggende FORTRAN
programma’s zijn beschreven door Kater(1993b). Hieronder volgt een
kort overzicht van de aanpassingen.

4.1.1 Modelinvoer

- kiezen basisjaar
Het model kan op ieder willekeurig tijdstip worden gestart en ledere
willekeurige periode kan worden doorgerekend. Echter zal in de
meeste gevallen sprake zijn van het simuleren van één jaar dat start op
1 januati en eindigt op 31 december. Om het opgeven van dit jaar snel
te laten verlopen is een speciaal keuze menu gebouwd (programma
JAARKEUS). Bij het bouwen van dit menu Is gebruik gemaakt van het
programmapakket VENUS (WL, 1990c).

- opgeven scenario
Voor het opgeven van een scenario moest een file van meer dan
duizend regels worden ge-edit (lozing.inp). Door automatisering van
het veranderen van deze file hoeft de gebruiker slechts in een bestand
op te geven welke reducties van welke stof hij/zij wenst. Een
procedure verzorgt hierna het veranderen van de file (programma’s
SCENARIO en SCEN-omi). Blj het bouwen van dit menu is gebruik
gemaakt van VENUS.

- draajen scenario
Om gedurende een gekozen perlode een scenarlo te draaien is het
programma sTART aan het model toegevoegd. Dit programma vraagt
hoelang een scenario moet duren en zorgt ervoor dat bij de keuze van
de modeloptie: “voer scenario uit” het scenario de juiste duur heeft.
Ook bij het programma sTART Is gebruik gemaakt van VENUS.

- regel verwijderen
in het oorspronkelijke model moest de gebruiker na het afronden van
de invoer nog de bovenste regel ult een invoerbestand verwijderen.
Deze actie is geautomatiseerd met het programma VERANDER.

4.1.2 Modeluitvoer

- berekenen belasting op de Noordzee
Het mode! geeft van ieder modelcompartiment een stofbalans. Tevens
wordt een stofbalans van het gehele estuarium gegeven. Uit deze
laatste balans kan de vracht op de Noordzee worden berekend. Dit Is
geautomatiseerd met behulp van het programma RAND.

- aanmaken van files bij de nabewerking
Een van de nabewerkingsprogramma's is het WL-programma JSPOST.
Dit programma kan tabellen aanmaken welke weer in te lezen zijn in
andere programma’‘s zoals lotus-123 of freelance. Om de tabellen aan
te maken moest de gebruiker telkens dezelfde opdracht geven. Deze
herhaling kon ondervangen worden doaor JSPOST commando files aan
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te maken. Tevens is de mogelijkheid ingebouwd om de uitvoerfile van

jspost in het model een andere naam te geven, zodat overschrijven door

een volgende actie voorkomen kan worden. Het maken en gebruiken

van deze commandofiles is met behulp van een aantal procedures

geautomatiseerd en in de menustructuur ondergebracht (programma’s

KOPVRAAG, FILENAAM €h SCHRUF).

- diverse andere nabewerkingsopties
Vanwege de vraag naar andere dan de geleverde nabewerkingsoptles
is de mogelijkheid gecreéerd zelf diverse soorten files aan te maken.
Deze structuur van de files sluit aan bij de invoer eisen van lotus-123,
zodat de files hierin kunnen worden ingelezen. De gebruiker kan dan
zelf de gewenst bewerkingen ultvoeren (programma UITVOER).

De diverse opties kunnen gekozen worden in een keuzemenu

(template), welke is aangemaakt met behulp van VENUS. De

ondergebrachte opties zijn:

_ Berekenen jaargemiddelde waarde voor de stoffen uit de zware
metalen - en zuurstof/stikstof module (programma zwmer).

-. Berekenen jaargemiddelde waarde voor de stoffen uit de organische
microverontreinigingen module (programma omive).

Deze optie kan In de toekomst verder uitgebreid worden wanneer daar

behoefte aan bestaat.

4.2 Calibratieprocedure en de betrouwbaarheid van modelresultaten:
het onderbrengen van de modellen in SENECA

Het waterkwaliteitsmodel is ondergebracht in het programmapakket
SENECA 1.2 (Simulation Environment for ECological Application,
Scholten et al., 1990). Dit programma pakket is in opdracht van de
Dienst Getijdewateren ontwikkeld door het Centrum voor marien en
estuarien onderzoek van het Nederlands instituut voor oecologisch
onderzoek (NIOO/CEMO),

Redenen om te kiezen voor het onderbrengen van de modellen in
SENECA-schil waren de volgende (Kater, 1991):

Ten eerste voorziet SENECA in een procedure voor automatische
calibratie van een model. Automatische calibratie van de modellen is te
verkiezen boven handmatige calibratie, omdat handmatige calibratie
veel tijd vraagt en subjectief kan zijn. Met betrekking tot de kwaliteit
van de Westerschelde zullen steeds meer en betere gegevens
beschikbaar komen. Het inwinnen van deze gegevens gebeurt onder
andere In het kader van het project SCHOON. Deze nieuwe gegevens
zullen ertoe bijdragen dat het waterkwaliteitsmodel telkens opnieuw
gecalibreerd kan worden. Hierbij biedt het automatisch kunnen
calibreren van het waterkwaliteitsmodel de bovengencemde voordelen.
Ten tweede biedt SENECA de mogelijkheid de onzekerheid van een
model te berekenen. Er is vraag naar fluxberekeningen en
madelresultaten. De betrouwbaarheid van deze fluxberekeningen en
modelresultaten is afhankelijk van de onzekerheid in de invoer,
calibratiegegevens, modelconstructie en modelparameters. Door de
modellen in SENECA onder te brengen kan de onzekerheid, veroorzaakt
door onzekerheid in de parameterwaarden van de modellen,
automatische en reproduceerbaar bepaald worden,

Het Waterloopkundig Laboratorium heeft het waterkwalititeitsmodel
onder SENECA1.2 gebracht. Hierbij kon worden uitgegaan van de al
bestaande DELWAQ SENECA koppeling (WL, 1991b).

De koppeling tussen SENECA en het waterkwaliteitsmodel voor zware
metalen, zuurstof en stikstof leverde een product op met de volgende
kenmerken:
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1.De algemene waterkwaliteitsprocessen en algenprocessen kunnen met
een aanvaardbare rekentijd aan automatische calibratie onderworpen
worden; voor slibtransportprocessen en zware metalen is dat alleen
mogelijk indien lange rekentijden aanvaard worden.

2.0p een beperkt aantal toestandsvarlabelen (maximaal acht bij een
dagelijkse uitvoerfrequentie) kan automatische calibratie plaatsvinden.

3.De applicaties (single-run, automatische calibratie en
gevoeligheidsanalyse) kunnen niet vanuit de seneca schil gedraaid
worden, Bovendien moet er een truc vitgehaald worden om na het
tijdelijk afbreken van een automatische calibratie of
gevoeligheldsanalyse met de tot dan toe berekende resultaten verder
te rekenen.

4.De mogelijkheid dat SENECA zelf haar tijdstapgrootte bepaalt kan in
verband met de rekentijd het beste door de gebrulker onderdrukt
worden zodat de actuele tijdstap steeds gelijk is aan de maximale.

De koppeling tussen SENECA 1.2 en het waterkwaliteitsmodel voor

organische microverontreinigingen leverde een 'normaal’ draaiend

model op.

De gehele uitvoer van de bovenbeschreven koppelingen is beschreven

door het WL (1992).

4.3 De slibbalans

Het model is opgeleverd met de slibbalans beschreven door Van -
Maldegem (1989). Na studie Is een betere slibbalans ontwikkeld, Deze
slibbalans is beschreven door Van Maldegem (1993) en Van Maldegem
et al. (1993). Deze verbeterde slibbalans is in het model gebracht,

4.4 Procesformuleringen

4.4.1 Denitrificatie in de waterfase

Denitrificatie is het praces waarbij nitraat wordt omgezet in stikstofgas,
Dit proces vindt onder (bijna) zuurstofloze omstandigheden plaats,
meestal in de waterbodem (Payne, 1973; Seitzinger, 1988). In de
bovenloop van de Schelde echter komen, vooral in de zomer,
zuurstofloze omstandigheden voor in de waterfase, zodat denitrificatie
daar kan optreden. Aan het model is daarom denitrificatie in de
waterfase toegevoegd (WL, 1993).

De bodemdenitrificatie wordt in het verbeterde medel als volgt

beschreven:
Oy -
A =Ry 1051 £(T) 9 () (4. 1)
£{T) =a {7-20) (4.2)

waarin:
NOCy :  nitraatconcentratie in de waterkolom [mg - 1]
RCapen . denitrificatie snelheid in de bodem  [d1}
f¢ : temperatuurfunctie [
a . constante {-
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T : watertemperatuur [*Cl

g(0y) : zuurstoffunctle denitrificatie {1
De functiewaarde voor de zuurstoffunctie voor
denitricatie in de bodem heeft standaard de
waarde 1 gekregen.

De denitrificatie in de waterkolom wordt beschreven door (WL, 1993):

S ROy INO}) £4T)'910)) (4.3)
waarin;
NO3” : nitraatconcentratie in de waterkolom [mg - 1] |
RCywypeny  : denitrificatie snetheid [d-1] |
f(T) . temperatuurfunctie (zie bodemdenitrificatie) [-] i
2(0,) . zuurstoffunctie denitrificatie [-1 !

De functiewaarde voor de zuurstoffunctie voor deni -
trificatie in de waterfase heeft een waarde tussen Oen 1,

Na het inbouwen van bovengenoemde formuleringen in het model was
de conclusie dat het model inderdaad reageert op de verandering in
denitrificatie formulering. Het aanbrengen van denitrificatie in de
waterfase verbetert het model.

4.4.2 Zuurstoffunctie
De zuurstoffunctie, welke een correctiefactor voor het zuurstofgehalte
geeft in de formuleringen voor nitrificatie en de afbraak van

_ (0,+d) (4.
g(oz) - (b+d)

zuurstofbindende stoffen (BOD en BODN), was in het oorspronkelijke
model als volgt geformuleerd:

waarin:

g0 . zuurstoffunctie [-]

d : constante [mg - ]
b . cohstante Img - ¥}

De vorm van deze formulering is niet geschikt voor automatische
calibratie omdat de parameter d een range van 0 tot ©Q heeft (WL,
1992). Deze parameter is daarom omgezet naar een identieke functie,
welke dit probleem niet kent:

1LO0%F (4.5)

)
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De zuurstoffunctie Is niet lineair, daarom is een krommingsfactor in de
zuurstoffunctie toegevoegd. De verbeterde zuurstoffunctie wordt nu
beschreven als,

9‘(02)=(1-F)‘(-%)1°6+F (4.6)
waarin:-
8(O,) : zuurstof functie [-]
F : functie waarde in zuurstofloze toestand [-]
O, : zuurstofconcentratie [mg -]
G : krommingsfactor voor zuurstoffunctie [}

4.5 Handlelding

Na operationalisering van het model bleek de oorspronkelijke
handleiding (WL, 1991c) onbruikbaar te zijn. Bij het
geoperationaliseerde model is een passende gebruikershandleiding
geschreven (Kater, 1993a).
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5 Simulaties van periodes uit het verleden.

Met het mode! kunnen simulaties worden uitgevoerd van de jaren
tussen 1980 en 1991. De resultaten van deze simulaties kunnen naast
gemeten waterkwaliteitsgegevens gelegd worden. Er kan met
belastingen gemanipuleerd worden om zo het effect van de verandering
in de belasting na te gaan.

Hieronder volgt een voorbeeld van het gebruik van dit soort simulaties.

5.1 Effect verhoogde lozing van één stof op één lokatie

5.1.1 Aanleiding

De simulatie is gedaan naar aanleiding van een vraag van het
Rijksinstituut voor Volksgezondheid en Milieuhygiéne te Bilthoven naar
de effecten van een verhoogde lozing van zuurstofbindende stoffen
door een bedrijf in de nabijheid van Terneuzen. Eén van de gestelde
vragen luidde: Wat is het effect van een lozing gedurende een jaar
{(1987) van gemiddeld 153.000 i.e. op de zuurstofhuishouding van de
Westerschelde? Zijn deze effecten groter dan het effect van een lozing
van gemiddeld 77.800 i.e.?

5.1.2 Methode

Het model werkt niet met inwoner-equivalenten (i.e.), maar met BOD
(= Biological Oxygen Demand: zuurstof wat gebruikt wordt voor de
biologische afbraak van koolstofverbindingen). Het gegeven aantal i.e.
werd omgerekend naar BOD door de volgende verhouding tussen BOD
enie.:

BOD
I.E.=—— .
B 54 %365 .1

Deze verhouding is gekozen omdat bij de vraag werd vermeld dat bij de
berekening van het aantal i.e. (inwoners-equivalenten) er vanuit is
gegaan dat het aantal i.e. volledig bepaald wordt door het biologisch
zuurstofverbruik van het afvalwater. Dit komt tot uitdrukking in het
getal 54, wat de hoeveelheld zuurstof die verbruikt wordt weergeett.
De opgegeven belastingen werden omgerekend naar BOD, Het jaar
1987 werd vervolgens gesimuleerd met beide opgegeven belastingen.

5.1.3 Resultaten -

Als eerste werd geconstateerd dat een belasting van 153.000 l.e. 7,3%
uitmaakt van de totale belasting met zuurstofbindende stoffen op het
Schelde-estuarium tussen Rupelmonde (B) en Vlissingen, terwijl een
belasting van 77.800 l.e. 3,7% uitmaakt van de totale belasting
(belastinggegevens ult Wattel & Schouwenaar, 1991),

De veranderende belasting heeft invioed op de zuurstofconcentratie in
modelsegment 13, zoals te zien is In figuur 5.1.
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zuurstof {mgA)
12

lozlng 153,000 o
L M JRTT T e lozing 77,800 le

0 50 100 150 200 250 300 360
1ljd (dagen}

Figuur 5.1 Zuurstofgehalte modelsegment 13,

In absolute zin daalt de zuurstofconcentratie in het modelsegment met
gemiddeld 0,5 mg/l als gevolg van een hogere belasting met
zuurstofbindende stoffen. In relatieve zin geeft een verhoging van 3,6%
(van 3,7% naar 7,3%) van de totale belasting als resultaat een
maximale verlaging van de zuurstofconcentratie met 14%. Verwacht
kan worden dat het cumulatief effect van meerdere van dit soort relatief
kleine verhogingen een groot effect kunnen hebben.

Het model geeft naast concentraties ook informatie over de in- en
uitstroom van diverse stoffen in en uit compartimenten (fluxen). In
figuur 5.2 is weergegeven wat het aandeel is van de verschillende
processen uit de zuurstofhuishouding in de in- en uitstroom van zuurstof
in en uit modelcompartiment 13 (Terneuzen) bij de twee verschillende
belastingen in inwoners-equivalenten. Met getallen is in de figuur de
gemiddelde absolute waarde van de flux (in ton/20d) weergegeven.

153,000 i.e. 77.800i.e.
AT8_ 358

uiistroom instroom

905 613

a3
¥ 139

W czingen iy (8] reaermtia iy [77] instroom gin)
nltrificatio (ut) [ afbraak (ul)

figuur 5.2 Zuyurstofbalans in modelsegment 73.
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De diverse processen in de figuur betekenen het volgende:

-lozingen

De zuurstofvracht die met de lozingen in het compartiment komt.
-rederatie:

De zuurstof die in het systeem komt of uit het systeem verdwijnt door -
uitwisseling van zuurstof tussen de atmosfeer en het opperviaktewater.
-instroom:

De hoeveelheid opgelost zuurstof die compartiment 13 in- of
uitstroomt. De instroom kan zowel uit compartiment 12 als 14 plaats
vinden, de uitstroom kan ook naar zowel compartiment 12 als 14 plaats
vinden,

-nitrificatie:

De hoeveelheid zuurstof die gebruikt wordt voor nitrificatie (de
omzetting van ammonium in nitraat).

-afbraak:

De hoeveelheid zuurstof die gebruikt wordt om organische stof af te
breken.

De beide belastingen leiden tot andere zuurstoffluxen in
modelcompartiment 13. De hoeveelheid zuurstof die verdwijnt door
afbraak van zuurstofbindende stoffen is kleiner bij een lagere belasting
met zuursiofbindende stoffen, wat te verwachten valt, Het aandeel van
afbraak in de zuurstofinstroom blijft echter gelijk. De hoeveelheid
zuurstof die verdwijnt door nitrificatie Is ook lager bij een lagere
belasting, terwijl het aandeel in de uitstroom van zuurstof gelijk blijft. In
de uitstroomprocessen verandert dus verhoudingsgewijs niet veel, de
hoeveelheden zuurstof die uitstromen zijn echter lager bij een lagere
belasting.

Bij een hogere belasting met zuurstofverbruikende stoffen bevat het
afvalwater minder zuurstof wanneer het geloosd wordt dan bij een
lagere belasting, Dit leidt ertoe dat de aanvoer van zuurstof via lagere
belasting hoger is dan bij een hogere belasting. Deze lagere instroom
wordt gecompenseerd (balans) doordat er verhoudingsgewijs meer
zuurstof uit de omliggende compartimenten instroomt. Het aandeel van
2uurstofinstroom via rederatie blijft nagenoeg gelijk.

De netto zuurstofuitwisseling met de Noordzee verandert door de
veranderde belasting. Bij een belasting door het bedrijf van 153.000 i.e.
treedt er zuurstofimport vanuit de Noordzee op, terwijl bij een belasting
van 77,800 i.e. er zuurstofexport naar de Noordzee optreedt. De
zuurstofstromen die hier berekend worden zijn in vergelijking met getij
gedreven transport niet erg groot. Met elk getij gaat er ongeveer 8000
ton zuurstof het estuarium in en uit.
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6 Scenario's

6.1 Draaien van scenario's

Met het waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium is het mogelijk om
belastingreductie scenario’s door te rekenen. In deze scenario’s wordt de
belasting van diverse stoffen op het estuarium met een bepaald
percentage verminderd, waara de te verwachten verandering in
bodem- en waterkwaliteit berekend kan worden. Bij deze reducties kan
leder willekeurig reductiepercentage tussen 0% en 100% aan het model
worden apgegeven. De reductie kan plaats vinden op 13 verschillende
stoffen, te weten ammonium, nitraat (+ nitriet), organisch stikstof,
zuurstofbindende stoffen (BOD), cadmium, koper, zink, chroom, PCB-
52, PCB-153, benzo(a)pyreen, fluorantheen en lindaan. In het model
zijn 21 lozingslokaties opgegeven. De reducties kunnen per
lozingslokatie variéren.

Bij een verandering van de belasting kunnen andere variabelen mee
veranderen. Twee van deze meeveranderende variabelen zijn
gemodelleerd, en worden blj een reductie van belastingen automatisch
aangepast. Deze variabelen zijn de verandering in de
zuurstofconcentratie en de verandering in de pH.

Verandering in de zuurstofconcentratie

Het model houdt rekening met het veranderen van de
zuurstofeoncentratie wanneer er belastingreducties optreden. De
zuurstofconcentraties In de Schelde en in al het zijdelings toestromende
water worden als volgt berekend:

0, = ‘i‘% * Oy gar t (1 - 'I%E) * Oy, atmal (6.1)
waarbij
0, :  de zuurstofconcentratle fmg . 1]
Oy ear :  de zuurstofverzadigingsconcentratie [mg . 111]
O;amy ¢ de zuurstofconcentratie in het startjaar van

het scenario [mg. M
) :  reduktiepercentage [-]
Verandering in de pH

Het model houdt rekening met de verandering van de zuurtegraad (pH)
wanneer er belastingreducties optreden. De pH op de bovenstroomse
rand (bij Schelle) is ingesteld op een waarde gelijk aan:

H = + - b
p. (1 100) * DH,

A (6.2)

100 * pHsahoon. zostwater

waarbij

pH : de zuurgraad op de rand [-1
pHschoonzoetwater  ©  de zuurgraad van schoon, zoet water  [-]
pHsimul :de pH in het startjaar van het scenario  [-]
i) : reduktiepercentage [-]
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6.2 Reducties van 0%, 25%, 50%, 75% en 100%

6.2.1 Opzet scenario's

Het effect van een vijftal reducties is doorgerekend met het model. Van

de volgende stoffen zijn de belastingen gereduceerd: zuurstofbindende

stoffen, ammonium, nitraat, organisch stikstof, cadmium, koper, zink,
chroom, PCB-52, PCB-153, benzo(a)pyreen, fluorantheen en lindaan.

De reducties waren op alle lokaties even groot. De periode waarover het

scenario is berekend is 1984-1994 voor de stoffen die de algemene

waterkwaliteit bepalen en de zware metalen. Voor de organische
microverontreinigingen, waarvoor geldt dat het bereiken van een
evenwicht veel langer duurt, Is een periode van honderd jaar
doorgerekend: 1984-2084. De volgende vijf scenario’s zijn berekend (de
scenario’s veronderstellen dat de gewenste reducties van de belas-
tingmet onmiddellijke ingang worden gerealiseerd):

0% reductie: Het uitgangsscenario, waarbij de belasting zich
stabiliseert op het niveau van het startjaar. Dit
scenario laat zien in hoeverre de concentraties van
stoffen in de tijd nog veranderen bij onveranderde
belasting.

25% reductie:  Scenarlo waarbij alle lozingen van bepaalde stoffen
op het estuarium verminderen met 25% in zowel
Belgig als Nederland.

50% reductie:  Scenario waarbij alle lozingen van stoffen op het

' estuarium verminderen met 50% in zowel Belgié als
Nederland.

75% reductie:  Scenario waarbi) alle lozingen van stoffen op het
estuarium verminderen met 75% in zowel Belgié als
Nederland.

100% reductie:  Scenario waarbijj alle lozingen van stoffen op het
estuarium stop worden gezet in zowel Belgié als
Nederland.

6.2.2 Resultaten zuurstof en stikstof huishouding

De zuurstofconcentratie in het estuarium neemt bij 100% reductie van
de belasting neemt het zuurstof gehalte af als gevolg van de kleinere
oplosbaarheid in zoetwater ten opzichte van zoetwater toe naarmate de
belasting afneemt, zoals in figuur 6.1 te zien Is.

2uyrstol {mg/)
12

10 .. bz s m A b cas e

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
compartiment

Figuur 6.1 Zuurstof concentratieverfoop bij reductie in belastingen.
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Bij 100% reductle van de belasting neemt het zuurstofgehalte af als
gevolg van de kleinere oplosbaarheld in zoutwater ten opzichte van zoet
water. Bl de toenemende reductie wordt de instroom en uitstroom van
zuurstof steeds kleiner (van + 800 ton/20 dagen bij 0% tot = 50 ton/20
dagen bi) 100%). Bij het uitvoeren van toenemende reducties gaat de
netto instroom van zuurstof over in een netto uitstroom, De processen
rederatie, de afbraak van organische stoffen en nitrifikatie blijven
verhoudingsgewijs bijna dezelfde rol spelen. Opvallend hierbij is dat bij
100% reductie nog wel sprake is van organische stof afbraak, namelijk
die van afgestorven organismen (algen). Bij het 100% reductie scenario
is in de zomermaanden het verbrulk van zuurstof door organische stof
het hoogst. In deze periode begint de afbraak van de algen uit de
vootjaarsbloel. De zuurstofbalans wordt bij 100% reductie geheel
bepaald door de algendynamiek.

Nitraat wordt deels rechtstreeks geloosd op het estuarium en deels
gevormd uit ammonium door de nitrificatie. Nitraat wordt omgezet in
stikstofgas door de denitrificatie. Door afnemende nitraatbelasting
neemt de concentratie nitraat in het estuarium af, zoals figuur 6.2 laat
zien.

nitraat {mg/)
8

8 9 10 11 12 13 14
compartiment

Figuur 6.2 Nitraatconcentratie-verloop bij reductie in belasting.

De extra nitraat die gevormd wordt door nitrificatie bij toenemende
zuurstofconcentraties is niet terug te vinden in de figuur. Schijnbaar
wordt dit verhoogde nitraat aanbod direct ( in de bodem)
gedenitrificeerd.

Ammonium wordt rechtstreeks geloosd op het estuariurm en het
ontstaat wanneer organisch stikstof wordt afgebroken (ammonificatie).
Ammonium verdwijnt door nitrificatie, het proces waarbij ammonium
wordt omgezet In nitraat. De nitrificatie reactie verbruikt zuurstof.
Gaande van 0% naar 100% reductie daalt de ammoniumconcentratie in
het estuarium (figuur 6,3). DIt is rechtstreeks het gevolg van de
verminderde ammoniumbelasting. Daamaast vermindert ook de
crgaé‘nische stikstofbelasting, waardoor er minder ammonium gevormd
worat,
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ammonium (mgf}
5
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Figuur 6.3 Ammoniumconcentratie-verloop bif reductie in belastingen.

in de eerste compartimenten is de zuurstofconcentratie bij lagere
reductiepercentages laag. Hierdoor wordt er weinig ammonium
genitrificeerd, zodat de ammoniurn concentratie in eerste instantie in
zeewaartse richting toeneemt door de zijdelingse belasting. De
zuurstofconcentratie loopt in de volgende compartimenten echter op,
zodat er meer genltrificeerd wordt en de ammoniumconcentratie af gaat

nemen.

6.2.3 Resultaten zware metalen,
Zowel de opgelost zink concentraties (figuur 6.4} als particulair zink
gehalten (figuur 6.5) dalen met toenemende belastingsreductie.

opgelost zink {ug/l)
14

12

10

12 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14
compariiment

Figuur 6,4 Verloop In opgelost zink concentratie bij reductie in
belastingen.
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Figuur 6.5 Verloop in particufalr zink gehalte bif reductie in
belastingen.

In de eerste compartimenten is bij lage belastingsreductie nauwelijks
zuurstof aanwezig. De zinksulfiden worden hier niet afgebroken, de
concentratie opgelost zink blijft daardoor laag. Met toenemende
zuurstofconcentratie neemt de afbraak van zinksulfide toe, en ontstaat
er opgelost zink: deze concentratie gaat stijgen. In de aan zee liggende
compartimenten treedt menging op met relatief schoon zeewater,
Ongeveer vanaf compartiment 7 zorgt deze menging bij de lagere
reducties ervoor dat de opgeloste zinkconcentratie weer daalt. De
hogere reducties zorgen voor een lagere belasting met zink, zodat zowel
de particulaire als opgeloste zinkconcentratie laag blijft. Doordat er
vanaf compartiment 1 bij hogere reducties ook al voldoende zuurstof
aanwezig is ontstaat geen piek in de opgeloste zinkconcentraties zoals
bij lage reductiepercentages het geval is.

Bij het beschouwen van de balans voor zink blijkt dat bij toenemende
reductie de Instroom en uitstroom van zink kleiner wordt (van + 200
kg/20 dagen bij 0% tot + 8 kg/20 dagen bij 100%). Naarmate er meer
reductie wordt uitgevoerd wordt de zinkimport via het particulalr
zinksulfide verhoudingsgewijs kleiner, De zinksulfide-verbindingen
worden alleen geoxydeerd in de aanwezigheid van zuurstof, waardoor
zink mobiliseert. Dit gemobiliseerde zink kan zich bijvoorbeeld aan
zwevend slib binden. Door de verbeterde zuurstofconcentraties in de
omgeving van model¢ompartiment 5 (grens Belgié-Nederland) valt
inderdaad te verwachten dat zinksulfide-verbindingen eerder
geoxydeerd worden, en de Import van zinksulfide daait. In de
wintermaanden erodeert er slib met daaraan gebonden particulair zink
vanuit de bodem. In de zomer wordt zink juist naar de bodem
geéxporteerd. Dit wordt veroorzaakt door het seizoensgedrag van slib
zoals die in de Input van het model bepaald is, De variatie in seizoenen is
bij alle scenario’s te vinden, maar bij de kleinste reducties wordt dit
gedrag overheerst door de andere processen die de zinkbalans bepalen.
Bij 0% reductie overheerst het proces van oxydatie van zinksulfide, Het
belang van dit proces neemt relatief af wanneer er belastingreductie
optreedt, Blj 100% reductie wordt de zinkbalans grotendeels bepaald
door de slibdynamiek, De sfibdynamiek is in de invoer van het model
gedefinieerd.

De particulair cadmium concentratie neemt af met afnemende
cadmiumbelasting (figuur 6.6).
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Figuur 6.6 Verloop in particulair cadmiumgehalte bif reductie in
belasting,

Bi} de lagere reducties is eerst nog een toename van de particulair
cadmiumconcentratie te zien, Deze wordt veroorzaakt door een
piekbelasting op modelcompartiment drie (17% van de totale
cadmiumbelasting op het estuarium, exclusief de belasting op de rand
bij Rupelmonde (Wattel & Schouwenaar, 1991)), Niets van deze
belasting wordt afgebroken, omdat er nauwelijks zuurstof aanwezig is.
Het opgeloste cadmium laat globaal een zelfde beeld zien als opgelost
zink. Zie voor de verklaring aldaar. Verschillen zijn er echter wel te
vinden in de eerste modelcompartimenten. Figuur 6.7 laat de opgelost
cadmium concentratie zien in modelcompartiment 3 (Antwerpen) bij de
vijf berekende reductie-scenario's,

opgelost cadmium (ugH)
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Figuur 6.7 Opgelost cadmium concentratie-verloop bij reductie in
belasting.

Bij toenemende reductie neemt de opgelost cadmium concentratie eerst
af, dan weer toe, en vervolgens weer af. Dit wordt veroorzaakt door
twee processen die elkaar tegenwerken, Aan de ene kant is er het
proces van vermindering van belasting ,waardoor er steeds minder
cadmium in het water wordt geloosd, wat leidt tot lagere cadmium
concentraties in het water. Aan de andere kant is er het proces van
afbraak van cadmiumsulfide verbindingen.

Waterkwallteitsmodel Schelde-estuarium 28



Rijksinstituut voor Kust en Zee

Door de verminderde belasting neemt de zuurstofconcentratie in het
water toe, waardoor de sulfide verbindingen afgebroken gaan worden,
wat leldt tot een hogere cadmium concentratie in het water. In de range
van 0%-25% reductie overheerst het eerste proces (minder lozingen):
de cadmium concentratie daalt. In de range 25%-50% komt er door de
reductie echter zoveel zuurstof in het water dat de afbraak van
cadmiumsulfide verbindingen meer cadmium leveren dan de reducties
verminderen: de cadmiumconcentratie neemt weer toe. Echter, wanneer
de reductie hoger wordt dan 50% neemt het proces van vermindering
van belasting weer de overhand en daalt de cadmium concentratie van
het water weer.

De opgeloste en particulaire koper concentratie geeft, bij een ander
concentratieniveau, eenzelfde verloop te zien als opgelost en particulair
zink (figuren 6.4 en 6.5), Zie voor verklaring aldaar,

Waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium 29



Rijksinstituut voor Kust en Zee

7 Beperkingen van het model

Bij het draaien en interpreteren van scenario’s dient rekening gehouden

te worden met de beperkingen van het model. Verschillende factoren

zijn niet in de procesformuleringen van het model opgenomen, maar

zouden wel de uitkomsten van de scenario's kunnen beinvioeden.

Voorbeelden van deze factoren zijn:

+ de partitieco&fficiént verandert niet mee bij sanering

+ de alkaliteit verandert niet mee bij sanering

+ het slibtransport Is voor verbetering vatbaar

+ de verhouding ammonium/nitraat in de belasting blijft bij sanering
gelijk

+ de inviced van de waterbodem op de O, en N huishouding is niet
gemodelleerd

Ter illustratie worden bovengenoemde factoren in de volgende

paragrafen toegelicht.

7.1 Partitlecoéfficiént

Bij de scenario’s blijft de partitiecogfficignt (K, de verhouding tussen de
hoeveelheid particulier gebonden metaal en de hoeveelheid opgelost
metaal) constant, De K in het huidige model is hoog. Andere oxische
estuaria geven een lagere K4 te zien. Door sanering kan de K4 lager
worden, doordat de adsorbtiecapaciteit van zware metalen aan slib door
de totale belastingreductie verandert. Dit betekent dat in de toekomst
de concentratie opgeloste metalen relatlef hoger kan worden dan dat
het model berekent.

Dat de partitiecoéfficiént invioed heeft op de resultaten van scenario’s is
aangetoond met de volgende simulatie. Blj deze simulatie is gekeken
naar de metalen cadmium en zink, Een scenario van 50% reductie van
alle belastingen is gedraaid met de K,4's van cadmium en zink zoals die
voor de Schelde in het model is ondergebracht. Ook is eenzelide
scenario gedraaid, maar nu met de K4's van cadmium en zink van de
Rijn. Verondersteld kan worden dat de K,'s van cadmium en zink van de
Schelde die van de Rijn benaderen zal wanneer de Schelde wordt
gesaneerd. Tenslotte is een scenaric gedraaid waarin met de Schelde K,
is begonnen, maar na 9 jaar is overgegaan op de K4 van de Rijn,

Figuur 7.1 laat het verloop van de particulair zink gehaltes zien
gedurende de tien simulatie jaren. Het verloop van cadmium laat
hetzelfde beeld zien. Als eerste kan geconcludeerd worden dat
verschillende Ka's ook verschillende concentraties tot gevolg hebben.
Ten tweede laten de figuren laten zien dat naarmate de zee wordt
genaderd het verschil in concentraties tussen de Rijn-Kd en de Schelde-
Ky toeneemt. Ten derde kan geconcludeerd worden dat het verlaop van
de concentraties voor de verschillende Kg's gelijk is. De laatste conclusie
is dat de Rijn-Kg in het laatste simulatiejaar leidt tot een snelle daling van
de concentraties ten opzichte van de Schelde-Ky, maar de concentratie
van de simulatie met volledige Rijn-Ky wordt niet gehaald,
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Figuur 7 2 Verloop in opgeloste zink concentratie bij verschillende K.
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gedurende de tien simulatie jaren. Ook hier geldt dat het verloop van
cadmium hetzelfde beeld laat zien. Ook nu kan geconcludeerd
wordendater een verschil is. De figuren laten verder zien dat naarmate
de zee wordt genaderd het verschil tussen de Rijn-K, en de Schelde-K,
eerst toeneemt (van compartiment één naar compartiment vijf), om
vervolgens weer af te nemen (van compartiment tien naar
compartiment 14). Ten derde valt op dat het verloop van de
concentraties verschilt tussen het scenario met de Schelde-K,4 en het
scenario met de Rijn-K4. Het scenario met de Schelde-K, laat een veel
mindere daling in concentratie in zeewaartste richting zien dan het
scenario met de Rijn-K,. De vierde conclusie is dat een Rijn-K; in het
laatste simulatiejaar leidt tot een snelle stijging van de concentraties, die
de concentratie van de Rijn-K4 echter nog niet haalt.

Figuur 7.2 laat het verloop van de opgeloste zinkconcentratie zien ‘
|
i

7.2 Alkaliteit

Door sanering kan de alkaliteit van het water veranderen. In het huidige
model worden eventuele veranderingen in de alkaliteit niet in
beschouwing genomen. Te verwachten valt dat de alkaliteit daalt als
gevolg van belastingreductie. Bij vermindering van de alkaliteit komen er
minder carbonaat/bicarbonaat complexen, waardoor er relatief lagere
opgelost zink en opgelost koper concentraties voor zullen komen.

7.3 Slibtransport

De versprelding van zware metalen is sterk afhankelijk van slibtransport,
De huidige slibbalans is voor verbetering vatbaar. De huidige tendens is
dat slibgehalten in het estuarium dalen, wat inviped heeft op de
speciatie van metalen, maar ook op algen. Qok zal de slibbalans
veranderen omdat er minder antropogeen, en dus minder slib dat tijk is
aan organisch materiaal, in het estuarium komt. De invloed van dit
laatste op de K, (zie b.) lijkt beperkt.

7.4 Ammonium-nitraat verhouding

Door de bouw van rioolwaterzuiveringsinstallaties zal de verhouding
tussen ammonium en nitraat in de resterende belasting veranderen. In
de opgelegde scenario's blijft de verhouding tussen ammonium en
nitraat in de belasting gelijk, dit is echter niet reéel.

7.5 Waterbodem

De invloed van de waterbodem op de zuurstof-, stikstof en
fosforhuishouding is niet gemodelleerd, In de huidige situatie wordt de
invioed van de bodem zeer klein geacht. Deze invioed kan bij
belastingreducties een grotere rol gaan spelen. Door belastingreductie
zal het zuurstofverbruik van de bodem een relatief groter deel van de
totale zuurstofflux gaan uitmaken. De Westerschelde bodem is een
zandige bodem. Wanneer de zuurstofflux naar de bodem een
belangrijke rol gaat spelen wordt de zuurstofconcentratie in de
waterkolom door het model dus te hoog berekend.
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8 Automatische calibratie

TABEL 81
Te calibreren parameters met hun
range.

8.1 Inleiding

Met het onderbrengen van het model in SENECA is het relatief
eenvoudig geworden het model te calibreren. Dit Is gedaan voor het
algemene waterkwaliteltssysteem (zuurstof- en stikstofhuishouding). De
waterkwallteitsdata waarop Is gecalibreerd zijn dezelfde als de data
waarop de initiéle handmatige calibratie is vitgevoerd. Hierdoor is het
magelijk de resultaten van belde calibraties te vergelijken.

Er zijn 13 parameters van het algemene waterkwaliteitssysteem
gecalibreerd. De toestandsvarlabelen waarop Is gecalibreerd zijn:
zuurstof, ammonium, nitraat en de afbraak van organisch koolstof
(BOD). Tabel 8.1 geeft een overzicht van de gekozen parameters, de
processen waaruit zij komen en de opgegeven range van de parameters,
De gekozen ranges zijn afkomstig uit WL (1992) en WL (1993). Als
invoer zijn de lozingen van 1987 gebruikt. Voor calibratie zijn 715 runs
uitgevoed,

parameter (proces) range

K {rederatie) 05 ~ 20
RCNiT {nitrificatie) 005 - 04
N {nitrificatle) 1,03 - 1,11
T {nitrificatle) 0 -

Gt {nitrificatie) -1 . 0
RCPENIT (denitrificatie) 004 - 0,15
RCsoD (BOD-afbraak) 0,05 - 02
hod (BOD-afbraak) 1,0 - 1,2
FeoDp (BOD-afbraak} ¢ - 1
Gpop {BOD-afbraak) -1 - 0
RCropy (BODN-afbraak} 0,02 - 0,1
3hodn (BODN-afbraak) 1,0 - 1,2
dgoDN (BODN-afbraak} 2,5 - 3,5
8.2 Beste fit

Tabel 8.2 geeft een overzicht van de parameterwaarden van de hier
uitgevoerde automatische calibratie (“best”). Om te vergelijken worden
ook de parameterwaarden van de automatische calibratle op 7
parameters gegeven ("T941"), Deze calibratie is uitgevoerd door het
Waterloopkundig Laboratorium (WL, 1992). Qok zijn de
parameterwaarden van de handmatige calibratie van de eerste versie
van het waterkwaliteltsmodel Schelde-estuarium gegeven (“SAWES™).
Deze handmatige calibratie Iis uitgevoerd door het Waterloopkundig
Laboratorium (WL, 19%1a),
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Tabel 8,2

De parametets met hun waarde
afkomstig uit de run met de fit
{"best"), de calibratle door het
Waterloopkundig Laboratorium
{“T94%", ult: WL, 1992) en de
parameterwaarden In het
opgeleverde water-
kwallteitsmodel Schelde-
estuarium (" SAWES", uit: WL,
1991a.)

parameter "pest” “To41" “SAWES"
(automatisch, (autamatlch, (handmatig,
13 parameters) 7 paramelers 11 parameters

K1 0.745 1.068 1.0

RCpit 0.112 0.260 0.25

Anit 1.068 - 1.1

Frit 0.452 0.208 0.231

Gnit -0.508 -

RCdenit 0.087 0.100 0.07

RChod 0.176 0.172 0.1

Ahad 1.169 - 1.07

Fhod 0.029 0.893 0.5

Gpod -0.215 .

RChadn 0.03% 0.064 0.05

Ahadn 1.086 - 1.07

dpodn 2704 - 3.0

Tussen de automatische calibratie die hier is uitgevoerd en de

automatische calibratie uitgevoerd door het WL bestaan in de invoer

twee verschillen;

1. Bij de calibratie door het WL zijn 7 parameters gecalibreerd, in deze
calibratie zijn 13 parameters gecalibreerd.

2. De calibratie van het WL is uitgevoerd met gemiddelde lozingen van
de periode 1980-1988, de nieuwe calibratie met lozingen van 1987.

Deze verschillen hebben tot gevolg dat de parameterwaarden in drie

van de zeven gevallen behoorlijk (meer dan 30%) van elkaar verschillen.

De parameterwaarden van de handmatige calibratie liggen afwisselend
dichter bij de WL-calibratie en de hier beschreven calibratie.

Bij het project waarin waterkwaliteitsmodel en SENECA werden
gekoppeld is tevens voor de processen van nitrificatie en afbraak van
organisch koolstof (BOD) een nieuwe formulering van de
zuurstoffunctie Ingevoerd. De oude zuurstoffunctie is beschreven in
formule 2,12, terwiji de nieuwe zuurstoffunctie is beschreven In de
formules 2.5 en 2.9, Het effect hiervan is terug te vinden wanneer de
hier beschreven calibratie (met nieuwe formulering) en de handmatige
calibratie {met oude formulering) worden vergeleken. Het verschil
tussen de functiewaarden in zuurstofloze toestand (F) bedraagt bij de
nitrificatie ongeveer 60%, en bij de BOD-afbraak meer dan 90%.
Hierdoor veranderen ook de parameterwaarden voor de
afbraaksnelheden (RCBOD en RCNIT).

Bijna hetzelfde blijft de waarde van de constante ult de
temperatuurfunctie(a), namelijk 8% verschil bij de BOD-afbraak en 1%
verschil bij de nitrificatie. Dat dit verschil niet groot is, is niet
verwonderlijk, omdat dit niet wordt beinvioed door de zuurstoffunctie
(formule 3.4),

Voor de processen van rederatie, denitrificatie en afbraak van organisch
stikstof liggen de parameterwaarden van de hier uitgevoerde calibratie
allemaal binnen een range van 30% van de parameterwaarden van de
handmatige calibratie. In deze processen zijn geen veranderingen
ingevoerd.
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9 Toekomst perspectief

(YT

9.1 Calibratie op recente meetgegevens

Het model is momenteel handmatig gecalibreerd op meetgegevens uit
1987. Met het onderbrengen van het model onder SENECA is het
relatief eenvoudig geworden het model opnieuw te calibreren. Het is nu
mogelijk, indien dit gewenst Is, het model op meer recente
meetgegevens te calibreren.

9.2 Onzekerheidsanalyses

in de toekomst moet de onzekerheid van het model bepaald gaan
worden. De onzekerheid van het medel wordt onder meer bepaald door
de onzekerheid in de parameterwaarden en de onzekerheid in de
ingevoerde belastingen.

De onzekerheid in de parameterwaarden kan uitgewerkt worden met
behulp van SENECA. Binnen SENECA is het mogelijk simulaties te laten
uitvoeren met telkens een andere parametersetting. De ruimte die de
parameters krijgen en welke parameters “losgelaten” worden is van te
voren ingesteld. Uit de resultaten van onzekerheidsanalyse wordt het
betrouwbaarheidsinterval rondom de mediaan geschat.

De onzekerheid in de belastingen kan uitgewerkt worden door het
model te voeden met diverse belastingen: de minimaal mogelijke
belasting, de mediane belasting (welke standaard gebruikt wordt), en de
maximale belasting. Uit de gegevens van de simulaties kan het
betrouwbaarheldsinterval rondom de mediaan worden geschat.

9.3 Beleldsscenario's

Met het model worden beleidsscenario's uitgevoerd. Deze scenario's

hebben betrekking op de reductie van belastingen op het estuarium, en

op de sanering van de bodem van het estuarium, Er is uitgegaan van de
reducties in de belastingen zoals vastgesteld in het MINAplan voor

Belgié en het beleidsplan Westerschelde voor Nedetland (daarom

noemen we het beleids-Scenario’s), De belasting reducties worden

weergegeven in tabel 9.1. In beide plannen wordt gewerkt met de
periode 1985-1995, Gekozen Is de periode 1985-2010 te berekenen,
waarbij in ieder geval in 1995 uitvoer gegenereerd zal worden. De
valgende scenario’s zijn voorgesteld:

- Het 0-scenario: in Belgié en Nederland wordt geen reductie van
emissies uitgevoerd. Dit scenario geeft antwoord op de vraag wat de
situatie van de water en bodemkwaliteit is wanneer er geen
belastingreduktie wordt uitgevoerd.

- In Belgl# worden de reducties van het MINAplan uitgevoerd, in
Nederland de reducties van het beleidsplan Westerschelde. Wat is het
effect op de bodem- en de waterkwaliteit?

« Voor stikstofverbindingen en zuurstofbindende stoffen wordt een
reductie uitgevoerd zoals in het MINAplan en het beleidsplan
Westerschelde is omschreven. Nagegaan wordt wat het effect van
deze reductles Is op de zware metalen in het water en in de bodem, en
op de zuurstothuishouding in het estuarium. Daarnaast wordt een
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Tabel 8.1

de belasting reducties zoals
vastgesteld in het MINAplan en
het beleldsplan Westerschelde

volledige reductie van stikstofbelasting en belasting met
zuurstofbindende stoffen uitgevoerd, in zowel Belgi¢ als Nederand.
Qok hier Is de vraag wat het effect is van deze reducties op de zware
metalen in het water en in de bodem en op dezuurstofhuishouding.

- In de bodem van de Zeeschelde wordt 1.3 miljoen ton slib gesaneerd.
De emissies blijven gelijk. Wat is het effect van de sanering op de
bodem- en waterkwaliteit in het estuarium?

- De bodem in het gehele estuarium wordt gesaneerd, en de emissies
worden gereduceerd conform het MINAplan en het beleidsplan
Westerschelde, Wat is het effect op de bodem- en waterkwaliteit in
het estuarium.

plan beleldsplan
Westerschelde
NH4+ 50% 50%
NO3* 50% 50%
org. N 50% 50%
O,-bindende stoffen 50% 70%
Cd 50% 80%
Cu 50% 50%
Zn 50% 50%
Cr 50% 50%
PCB-153 ? 80%
PCB-52 ? 80%
B(a)P ? 80%
Fla ? 80%
lindaan 50% 80%

Door Gabriglse (1993) s nagegaan welke waarde op de vraagtekens in
tabel 9.1 bij het MINA plan moesten worden ingevuld. Het onderzoek
wees uit dat de gemodelleerde polychloorbifenylen en polyaromatische
koolwaterstoffen alle met 100% gereduceerd moeten worden om aan
de in het MINA plan gestelde eisen te voldoen.

9.4 Watersysteemverkenningen

De Watersysteemverkenningen vormen de wetenschappelijke basis van
de in 1996 uit te brengen Vierde Nota voor de Waterhuishouding. In
1994 en 1995 zullen er beleldsanalyses worden uitgevoerd. Onderdeel
van deze analyses vormt het uitvoeren van verkenningen naar de
verwachte toestand van de watersystemen bij diverse scenario varianten
en beleidsopties (Tappel & Waltmans, 1993).

Bij het uitvoeren van de verkenningen zal voor het Schelde-estuarium
onder meer het waterkwaliteltsmodel Schelde-estuarium worden
ingezet,
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10 Conclusie

Het waterkwaliteitsmodel Schelde-estuarium is operationeel, Het model
kan gebrulkt worden voor beleldsvoorbereiding en -advisering.

Het model berekent de waterkwaliteit uit opgegeven belastingen voor
stoffen uit de zuurstofeyclus (zuurstof, zuurstofvraag door afbraak van
organische stoffen), stoffen uit de stikstofcyclus (organisch stikstof,
ammonium, nitraat), voor fytoplankton (diatomeg&en en overige algen),
voor zware metalen (cadmium, koper, zink en chroom) en voor
organische microverontreinigingen (PCB-52, PCB-153, fluorantheen,
benzo(a)pyreen en lindaan).

Om met het mode! te kunnen werken moet de gebruiker meerdere
malen achter een personal computer hebben gezeten. Ultgebreide
kennis met betrekking tot het werken van diverse programma’s is niet
noodzakelijk, maar kan wel handig zijn. Voor de gebruiker is een
gebruikershandleiding beschikbaar.

Het gehele model is menugestuurd. Een gevorderde gebruiker kan de
diverse programma's ook direct onder MS-DOS draalen, hoewel dit
weinig voordelen biedt,

Voor het uitvoeren van calibraties en onzekerheidsanalyses is het model
aan het programmapakket SENECA is gekoppeld, wat de gewenste
faciliteiten biedt.

Hoewel het model nu goed bruikbaar is voor beleidsvoorbereiding en
-advisering blijft het mogelijk verbeteringen en uitbreidingen aan het
model uit te voeren,
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