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1 Inleiding

In 1986 is een begin gemaakt met het opstellen van een beleidsplan van de Wes- 
terschelde. Mede ter ondersteuning hiervan is door de Dienst Getijdewateren 
van Rijkswaterstaat het SAWES-project (Systeemanalyse Westerschelde) opgezet. 
In projectplan GWAO-87.103 van de DGW is de doelstelling van het SAWES-project 
ais volgt geformuleerd:

Het ontwerpen» implementeren en documenteren van een voor het beantwoorden 
van beleids- en beheersvragen bruikbaar systeemanalytisch instrumentarium 
voor het Sche1de-estuarium, dat ais functie van de belasting op en ingrepen 
in het systeem de paden en lotgevallen van verontreinigde stoffen en opho­
ping daarvan in organismen berekent, alsmede de mogelijke effecten ervan 
aangeeft.

In verband met de urgentie van de Westerschelde problematiek is gekozen voor 
een gefaseerde aanpak. In het onderhavige rapport wordt de eerste versie van 
het instrumentarium gepresenteerd. In deze eerste versie zijn in de modelle­
ring slechts chloride, het alkaliteit -CO^ -pH systeem en de belangrijkste 
processen betrokken die een rol spelen bij de zuurstof- en stikstofhuishouding 
in het Schelde-estuarium. Er is gebruik gemaakt van voorlopige gegevens om­
trent belastingen op de Westerschelde.

Het rapport bestaat uit 2 delen. In het eerste deel wordt allereerst een be­
schrijving gegeven van het instrumentarium en op welke wijze het is
gecalibreerd. Daarna wordt kort ingegaan op de mogelijke toepassingen van het 
model. Het tweede deel bevat de handleiding voor het gebruik van het
instrumentarium.
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De werkzaamheden hebben plaats gevonden in het kader van het SAWES project. De 
WL-inbreng was van ir. J.A.G. van Gils, ir. L. Postma, drs. N.M. de Rooij, 
ing. M.E. Sileon en drs. M.R.L. Ouboter die ook het rapport samenstelde.

De werkzaamheden werden begeleid door de deelprojectgroep SAWES model, waarin 
de volgende medewerkers van DGW zitting hebben:

- Dr. G.T.M. van Eek
- Drs. R. van Haren
- Ir. J.P.G. van de Kamer (voorzitter)
- Drs. 0. Klepper
- Ir. A. Langerak
- F.O.B. Lefèvre
- Drs. J. van der Meer
- A, Schouwenaar
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2 Modelbeschrijving

Ais basis voor het instrumentarium diende de gekoppelde versie van het 
geochemische model CHARON en het transportmodel DELWAQ, zoals die bij de afde­
ling Waterbeheer & Milieu van WL in Delft is ontwikkeld. In Bijlage I wordt 
dit model (CHARON-MUSIC) nader besproken.
In de volgende paragrafen wordt ingegaan op de wijze waarop dit modellenpakket 
is aangepast zodat een dynamisch» 1-dimensionaal» getijgemiddeld zuurstofmodel 
is ontstaan, dat geschikt is voor een IBM (compatibele) Personal Computer.

2.1 Fysische schematlsatie

De waterbeweging in de Schelde is te onderscheiden in een advectief en in een
dispersief deel. Het advectief debiet komt overeen met de aanvoer van zoet wa­
ter vanuit de bovenloop van de Schelde en via waterbelastingen op de Schelde.

Naast de aanvoer van zoet water treedt een get ij beweging op. Het effect hier­
van is getijgemiddeld modelmatig te beschrijven met behulp van 
dispersiecoëfficiënten. In een fysische modelschematisatie in segmenten heeft 
dispersie een uitwisselingsdebiet tussen 2 segmenten tot gevolg. De grootte 
van dit debiet is s

« » ■ ¥
3waarin * dispersief debiet (uitwisselingsdebiet) [L /T]

D a dispersiecoëfficiënt [L^/T]
2A =» uitwisselingsoppervlak [L ]

L = dispersielengte. Deze is gelijk aan de afstand tussen de middens 
van de segmenten [L]

Deze formulering is identiek aan

m ~ . AC T - D.A

met T = stoftransport [M/T] 
AC/L => concentratiegradiënt
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Bij de opzet van het Westerscheldemodel is gebruik gemaakt van de fysische 
schematisatie van het model VEDWAM (Rijkswaterstaat, 1980) zoals dat vroeger 
door de dienst Waterhuishouding en waterbeweging (nu opgegaan ín de Dienst 
Getijdewateren (DGW)) van Rijkswaterstaat is ontwikkeld. De Westerschelde is 
in deze schematisatie verdeeld in 19 homogene segmenten van gelijke lengte (5 
km, zie fig. 1) zonder bodem, die liggen tussen Rupelmonde en Vlissingen. 
Vlissingen is ais rand gekozen omdat tot daar een eendimensionale 
schematisatie mogelijk wordt geacht. Het gebruikte model staat variabele 
randvoorwaarden in Vlissingen toe. Hierdoor hoeven, anders dan in VEDWAM, geen 
vakken westelijk van Vlissingen te worden gedefinieerd (fig. 1).

Naast segmenten, waarin tijdsafhankelijke concentraties worden berekend, zijn 
in de modelschematisatie randen gedefinieerd. Tussen randen en segmenten wor- 
den tijdsafhankelijke debieten gespecificeerd. Het produkt van deze debieten 
en de constante randsamenstelling levert belastingen op. De volgende 
tijdsafhankelijke debieten worden in het model beschouwd:

Scheldewater zoals dat binnenstroomt in het le segment.
- Scheldewater zoals dat uitstroomt uit het 19e segment.
- Polderwater dat in de schematisatie alleen binnenstroomt in de segmenten 5, 

8, 11, 16, 19.
- Water van het kanaal Gent-Terneuzen dat binnenstroomt in segment 16.
- Het neerslag/verdampingsoverschot op het vrije wateroppervlak. Deze debie­

ten zijn gebundeld in de segmenten 8, 11, 16 en 19.
- Afvalwaterlozingen op de segmenten 4, 5, 6, 7, 8, 11 en 16.

Door calibratie op metingen van chlorideconcentraties zijn 
dispersiecoëfficiënten te berekenen. Met de hierboven gegeven
modelschematisatie en de waterbelastingen voor 1983 is door WL een nieuwe set 
dispersiecoëfficiënten afgeleid die met' name in het westelijk deel afwijkt van 
de in VEDWAM gebruikte set (zie tabel 13 in deel II).

Om computertechnische redenen (de numerieke waarden mogen niet te groot wor­
den), is het hele systeem tenslotte geschaald met een factor 10 De Schelde 
is in het model ais het ware een factor miljoen keer zo smal.
Er dient dus acht op geslagen te worden dat concentraties in de berekeningen 
wel kunnen worden vergeleken met metingen, maar dat de massa's uitgedrukt zijn 
in andere eenheden.
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2.2 Chemische processen en modelformuleringen

In dit hoofdstuk worden eerst de chemische systemen genoemd die door het model 
beschreven worden (2.2.1). Elk van de systemen wordt beïnvloed door de water­
beweging en door belastingen op het systeem. Deze fysische invloeden werden al 
genoemd ín 2.1. In dit hoofdstuk worden de chemische processen genoemd die elk 
van de systemen beïnvloeden. Vervolgens worden de processen die gemodelleerd 
zijn, beschreven (2.2.2). Tot slot worden de modelformuleringen gegeven 
(2.2.3).

2.2.1 Beschouwde chemische systemen

In het model zijn 3 chemische systemen te onderscheiden, die elkaar deels 
overlappen cq. beïnvloeden!

1. zuurstofsysteem
2. stikstofsysteem
3. pH-alkaliteit-CQ^, systeem

ad 1

De zuurstofconcentraties in het oppervlaktewater wordt door een aantal chemi­
sche processen bepaald:

- afbraak van organische stof in bodem en waterkolom
- vorming van organische stof (primaire produktie)
- reaeratie
- oxidatie van aangevoerde gereduceerde verbindingen
- bacteriële omzetting van ammonium in nitraat (nitrificatie)

In de huidige modelversie wordt primaire produktie niet beschouwd. In de twee­
de versie zal dit wel het geval zijn.

ad 2

De stikstofcyclus wordt door een aantal chemische processen bepaald;

- vorming van ammonium (NH, ) bij afbraak van organische stof+ 4 opname van NH^ bij primaire produktie

«
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- bacteriële omzetting van ammonium in nitraat (nitrificatie)
- bacteriële omzetting van nitraat in nitriet en vervolgens in stikstofgas 

(denitrificatie)

Deze processen zijn betrokken in de modellering, behalve opname bij primaire 
produktie.

ad 3

Door de thermodynamica wordt een verband bepaald tussen alkaliteit, pH en C02 

concentratie. De waarde van deze parameters wordt verder door een aantal pro­
cessen bepaald:

- afbraak van organische stof in bodem en waterkolom
- uitwisseling van CO^ met de atmosfeer
- nitrificatie
- denitrificatie

2,2.2 Beschrijving gemodelleerde processen

In tabel 1 is van elk van de gemodelleerde processen weergegeven op welk sys­
teem ze in het model van invloed zijn.

Tabel 1. Invloeden van gemodelleerde processen op het zuurstof-, het stikstof- 
en het pH-alkaliteit-CO^ systeem

PROCES zuurstof
SYSTEEM
stikstof pH-alk-C02

afbraak organisch materiaal- ch2o + o2 -> co„ + h2o
- vrijkomen stikstof

+ + +
uitwisseling met atmosfeer
- zuurstof- co2 + +
oxidatie gereduceerde verb. +
nitrificatie + + +
denitrificatie + +
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Afbraak organisch materiaal in bodem1 en waterkolom

- Bij de afbraak van organische koolstofverbindingen wordt 0^ gebruikt ter­
wijl C02 vrijkomt. Dit is weer te geven ais:

ch2o + o2 -> co2 + h2o
Het proces heeft invloed zowel op het zuurstof ais op het pH-alkaliteit-C02 

systeem. De afbraaksnelheid is afhankelijk van temperatuur en 
zuurstofconcentratie. De laatste afhankelijkheid is vooral belangrijk omdat 
in een deel van de Schelde gedurende het jaar zuurstofloosheid optreedt.
De hoeveelheid afbreekbaar organische koolstof wordt bepaald bij een exper­
iment waarbij het zuurstofverbruik gemeten wordt. Dit zuurstofverbruik 
wordt BOD genoemd (Biological Oxygen Demand [mg02/l]).
Bij de bepaling van BOD worden zeer uiteenlopende organische verbindingen 
afgebroken. Verschillende groepen organische verbindingen zullen met 
verschillende snelheden afbreken. Dit maakt BOD tot een moeilijk grijpbare 
parameter.

- Het organische materiaal bevat ook bepaalde hoeveelheden stikstof, die bij 
afbraak in de vorm van ammoniak vrijkomen. In het Westerschelde model wordt 
dit proces apart beschreven, dus niet gekoppeld aan zuurstofverbruik en 
C02“produktie.

Uitwisseling met de atmosfeer
- Bij processen waarbij zuurstof in het oppervlaktewater geconsumeerd of ge­

produceerd wordt, treedt een verstoring op van het evenwicht tussen zuur­
stof druk in de atmosfeer en de zuurstof concentratie in het water. Deze 
laatste wordt o.a. bepaald door de temperatuur en de saliniteit. Door de 
verstoring van het evenwicht treedt een zuurstofflux op over het grensvlak 
lucht/water, die het evenwicht tracht te herstellen. Gaat deze zuurstofflux 
het water in, dan wordt gesproken van reaeratie. Reaeratie heeft in de Wes- 
terschelde een belangrijke invloed op het zuurstof systeem.

In deze versie zit alleen oppervlaktewater in de segmenten. Processen in de 
bodem worden niet direct gemodelleerd. In stationaire toestand echter komen 
bodemprocessen overeen met fluxen over het bodem/water grensvlak. Afbraak 
staat hier voor afbraak zowel in de waterkolom ais in de bodem.
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Iets soortgelijks ais voor zuurstof gebeurt voor C02> Door produktie van 
CC>2 in het water bíj afbraak van organische stof wordt CO^ oververzadigd, 
waardoor bij herstel van het evenwicht een CO^ flux optreedt. Uit de aard 
der zaak is deze flux van invloed op het pH-alkaliteit-CO^ systeem.

Oxidatie van gereduceerde verbindingen
Onder omstandigheden van zuurstofloosheid onstaan gereduceerde verbindingen 
(Fe, S, Mn). Ais deze verbindingen getransporteerd worden naar een zuurstof- 
houdende omgeving, dan worden ze geoxideerd. Omdat daarbij zuurstof 
geconsumeerd wordt, heeft dit proces invloed op het zuurstofsysteem.

Nitrificatie in bodem en waterkolom
Bij de bacteriële omzetting van ammonium (afkomstig van lozingen en van af­
braak van organisch materiaal) in nitraat, wordt zuurstof geconsumeerd. Boven­
dien wordt zuur gevormd:

NHa+ + 202 -> N03“ + 2H+ + H20

Het proces heeft invloed op alle drie genoemde systemen. Nitrificatie is af­
hankelijk van de temperatuur en de zuurstofconcentratie. Een laag zuurstofge­
halte of een lage temperatuur werken remmend op de nitrificatie.

Denitrificatie in bodem en waterkolom
Nitraat, dat geloosd wordt of onstaat bij nitrificatie, wordt bacterieel 
omgezet tot nitriet en vervolgens tot N2:

2N03" + 2H+ -> N2 + 2.5 02 + H20

Dit gebeurt in anaëroob milieu zoals bijvoorbeeld in de bodem. Er is dan een 
HN03 flux de bodem in zodat stikstof verdwijnt uit het oppervlaktewater. 
Daardoor is er een invloed op het stikstof- en op het pH-alkaliteit-C02 
systeem.

2.2.3 Modelformuleringen

Van de in de vorige paragraaf genoemde processen worden in deze paragraaf de 
modelformuleringen gegeven.
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De snelheid van BOD-afbraak is beschreven door een eerste orde vergelij­
king:

ÉâSS » - k * (BOD) * f(T) * f(O-) dt a I

k 3 afbraakconstante [1/dag] a
T *• 20 of(T) » a waarin T ® temperatuur [ C] en 1,0 S a l  1,1
(O-) + d

f(02) 3 '̂ q waarin (0^) = zuurstofconcentratie [mg/1]
d =* constante, die de afbraak bepaalt die 

nog optreedt bij (0^) - 0 mg/1  

10 « de hier aangenomen gemiddelde zuurstof­
concentratie in mg/1  bij evenwicht met 
de atmosfeer

Door gebruik van de uitdrukking ((02)+d)/10+d is er een lineair verband 
tussen BOD-afbraak en zuurstofconcentratie terwijl er in geval van volledi­
ge zuurstofloosheid ((02)=0) toch afbraak is.

In het model bestaat de mogelijkheid om de afbraak van een tweede categorie 
organische verbindingen met een andere afbraaksnelheid te definiëren, Tot 
nu toe is daarvoor de opgeloste organische koolstof fractie (DQC) genomen. 
Rekenresultaten met DOC zijn in de eerste versie echter niet vergeleken met 
meetresultaten.

Het vrijkomen van ammonium bij de afbraak van organische stof is met een 
soortgelijke vergelijking gemodelleerd ais BOD-afbraak. In het model be­
staat geen relatie tussen BOB- en BODN-afbraak.

= -kb * (BODN) * f(T) * f(02)

waarin kb de constante is, die bepaalt hoe snel ammonium vrijkomt.
Voor f(T) en f(02) zijn dezelfde formuleringen ais bij BOD-afbraak 
gebruikt.

De flux aan 0^ of CO^ die voor een segment ontstaat vanuit of naar de at
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mosfeer ais onder- of oververzadiging in de waterfase optreedt, is gemodel­
leerd ais

dG/dt = kr * W2 * (Ggat - G)/Hw

waarbij G ^ ■ verzadigde CO2“ of 0^“ concentratie
G * CO2“ of O2- concentratie
k =° reaeratiecoëfficiëntr
W = windsnelheid op 10 m
Hw = gemiddelde waterdiepte van het segment

Uitwisseling van zuurstof en CC^ tussen water en atmosfeer is beschreven
bij een constante windsnelheid van 5 m/s en een reaeratiecoëff iciënt van

2 2 0,04 s /(dag m). Dit geeft een transportcoëfficiënt (Kr * W ) van 1 m/dag.

- Zuurstofverbruikende processen in het model gaan door ais vrij zuurstof al 
op is. Er onstaan dan gereduceerde verbindingen die stroomafwaarts worden 
getransporteerd totdat er weer zuurstof aanwezig is. Daar worden ze 
momentaan geoxideerd. In het model worden de gereduceerde verbindingen, die 
onstaan bij zuurstofloosheid, samengevat onder de verbinding ANQX.

- De formulering voor de nitrificatiesnelheid zoals die is gebruikt luidt;

dNH,
= -kn * (NH¿) * f(T) * f(02) 

k^ ■ nitrificatieconstante [1/dag].
Dezelfde formuleringen voor temperatuurs- en zuurstofafhankelijkheid ais 
voor BOD-afbraak zijn gebruikt.

- De denitrificatie geschiedt in het model door HNO^ uit de waterfase te ver­
wijderen. De denitrificatiesnelheid is gemodelleerd ais

dNO-
-k. (NO*) * f(T)dt d

k^ = denitrificatiecoëfficiënt [1/dag].

Er wordt alleen een temperatuursafhankelijkheid beschouwd, omdat wordt aan­
genomen dat de denitrificatie zich alleen bij anaerobie afspeelt.
Dezelfde formulering voor temperatuursafhankelijkheid ais voor BOD-afbraak 
is gebruikt.
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2.3 Randvoorwaarden

Bij het maken van een berekening met het instrumentarium dient een aantal 
randvoorwaarden vastgelegd te worden:

1) Samenstelling van elk van de randen vanwaar af en/of waarnaar toe stroming 
plaatsvindt.

2) De beginsamenstelling van de segmenten.
3) Temperatuurverloop in tijd en ruimte.

ad 1

Er zijn drie manieren waarop een randvoorwaarde gespecificeerd kan worden in 
het model. Ten eerste kan een constante randconcentratie worden opgegeven. Ais 
alternatief kan een variabele randconcentratie worden opgegeven. Fer decade 
wordt dan een concentratie ingelezen. Tenslotte is het mogelijk om de randcon­
centratie te laten veranderen met het debiet zodat een constante vracht wordt 
aangevoerd.

In tabel 1 is van elk van de 11 randen voor de belangrijkste stoffen aangege­
ven op welk van deze drie manieren randconcentraties zijn opgegeven. In tabel 
2 wordt de herkomst genoemd van de randconcentraties voor de gecalibreerde 
versie van het model. In het algemeen zijn variabele concentraties genomen in­
dien voldoende gegevens voorhanden waren en zijn vaste concenstraties genomen 
indien dit niet het geval was of indien de beschikbare gegevens wezen op een 
vaste concentratie.
Ais enige is voor Schelle een vaste BOD vracht gespecificeerd, omdat wordt 
aangenomen dat de hoeveelheid organisch afval die geloosd wordt, constant is 
in de tijd.
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rand Cl“ HC0~ °2 C02 BOD1 BODN n hI*A NO 3
Schelle 1 C c c c V A A A

Vlissingen 2 A c A A A A
/

A A

Kanaal
Gent-Tarneuzen 3 C c c c A A A A

polderbelasting 
op segm. 5&8 A c c c c c C 0 0
polderbelasting 
op segm. 11 5 c c c c A A A A

polderbelasting 
op segm. 16 6 c c c c A A A A

neerslag 7 0 c c c 0 0 0 0
verdamping 8 0 0 0 0 0 0 0 0
afvalwater B 9 0 c c c c c c 0
afvalwater NL 10 0 c c c c 0 c 0
instroming
Zoommeer 11 c c c c 0 0 0 0

* = variabele concentratie 
C ~  vaste concentratie 
0 = vaste concentratie a 0 
V ■ constante vracht

Tabel 1 Aard van de randconcentraties

Ad 2
Ais beginsamenstelling van de segmenten is de berekende waterkwaliteit van 
1 januari 198A genomen.

Ad 3
De watertemperatuur is van belang omdat zíj van invloed is op het chemisch 
evenwichtssysteem en dus op de evenwichtsconcentratie van zuurstof en C02 in 
water die op hun beurt weer de uitwisseling water/lucht bepalen. Bovendien is 
de temperatuur van invloed op een aantal langzame processen (nitrificatie, 
BOD-afbraak). Om deze reden is het model gevoed met een watertemperatuurreeks 
uit het routinematige waterkwaliteitsonderzoek (WAKWAL).
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rand Cl*
ppm

hC°3*
ppm °2ppm

co2
ppm

B0D1
ppm-02

BODN
ppm-N

nh£
ppm-N

NO 3 
ppm-N

Schelle 
Vlissingen 
Terneuzen 
polder 5&8 
polder 11 
polder 16 
neerslag 
verdamping 
afval B 
afval NL 
Zoommeer

1
2
3
4
5
6
7
8 
9

10
11

qq( 1) 
(2) 

1775^3)
3550<4>
3550
3550

0
0
0

80^1 ̂

152 '̂ 5 ) 
152 
152 
152 
152 
152 
152 

0
152
152
152

0 32^^

1Q,2(7)
10.2
10.2
10.2
10.2
0

10.2
10,2
10.2

Q ,44 ̂7 ̂
0.44
0.44
0.44
0.44
0
0.44
0.44
0.44

(10)
(U)
(12)

2M ) 13)
(14)
0

10 2Cl5) (15) 1Q.2U2;
0

(16)
(11)
(17)

,(18)
( 14) 
(14)

0

3.2(18)
0
0

(16)
(11)
(17)
(19)
(14)
(14)
0

127 3(19)
0

(21)
(11)
(17)

(l2)
(14)

0
0
0
0
0

3NB let op: In de CHAHQN-MUSIC bestanden wordt gerekend met mol/m

(1) arbitrair geschatte waarde voor zoet water. De keuze heeft weinig invloed 
op de resultaten.

(2) WAKWAL. De gehalten zijn gemiddeld over de verticaal, gemiddeld over het 
getij en omgerekend naar decadegemiddslde waarden

(3) gemiddelde WAKWAL-waarde
(4) gemiddelde waarde geschat op grond van gegevens WAKWAL-bestand waterkwa­

liteit polderwater 1985
(5) meetgegevens ontbreken, waarde geschat
(6) arbitrair gekozen waarde voor zuurstofloos water
(7) arbitrair gekozen waarde voor evenwicht met de atmosfeer
(8) arbitrair gekozen waarde voor CO- rijk water
(9) CO^ berekend m.b.v. pH (WAKWAL) en geschatte alkaliteit (152)
(10) in het model wordt BOD met een constante vracht aangevoerd. De produktie 

in het bovenstroomse gebied is aangenomen constant te zijn. De BOD-vracht 
is afgeleid uit gemiddelde org.C-vracht v a n ^ l A  ppm, waarvan de helft par- 
ticulair, en een gemiddeld debiet van 107 m/s (Billen, 1985)

(11) WAKWAL gegevens meetpunt Vlissingen 1

(12) WAKWAL gegevens meetpunt Terneuzen Landtong
(13) constante concentratie berekend uit jaarbelasting van 7143 ton/jaar (Bil­

len 1985) en het in het model opgelegde gemiddelde debiet
(14) per maand variërende waarden (WAKWAL polderwater, 1985)
(15) constante concentratie afgeleid uit gegevens Billen (1985): 22857 ton 

C/jaar belasting in het gebied tussen Antwerpen en de NL grens. Abusieve­
lijk is de belasting verdeeld over België en Nederland volgens de opgege­
ven industriële debieten (B:NL=s2:l)

(1.6) concentraties variëren per decade, gegevens zijn afkomstig van de Baal- 
hoek kommissie, station Burcht

(17) WAKWAL gegevens meetpunt Sas van Gent
(18) aangenomen waarde
(19) polderlozingen België zijn toegevoegd aan de industriële lozingen België 

(samen 44 Ton-N/dag bij een aangenomen debiet van 4 m /s). Alle stikstof 
wordt aangenomen ammonium te zijn

(20) de koncentratie voor rand 9 is overgenomen. Omdat het debiet in Nederland 
2 X zo klein is, is de vracht dat ook. Alle stikstof wordt aangenomen am­
monium te zijn.

(21) concentraties variëren per decade, gegevens zijn afkomstig yan de Baal- 
hoek commissie, station Burcht. Waardes voor nitraat en nitriet samen 
zijn gecorrigeerd m.b.v. gemiddelde nitrietconcentraties

Tabel 2 Herkomst van de randconcentraties voor de gecalibreerde versie van 
het model
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3 Calibratie 

Inleiding

Bij de calibratie worden de waarden van de modelparameters gezocht, die teza­
men maken dat berekeningen het verloop van metingen volgen. In dit hoofdstuk
worden eerst de berekeningen gepresenteerd tezamen met de metingen. Vervolgens 
wordt een korte evaluatie gegeven van de resultaten.

3.1 Calibratie

Er zijn twee groepen parameters die veranderd kunnen worden om tot een goede 
overeenkomst te komen tussen metingen en berekeningen. Ten eerste is er de 
grootte van de belastingen op de 19 segmenten van het model. Ze staan genoemd 
in tabel 2 (hoofdstuk 2.4).

Ten tweede zijn er de reactieconstantes van de (CHARON-) langzame reacties. De
uiteindelijke keuze van de constantes is tot stand gekomen door eerst een be­
rekening te maken zonder langzame processen. Daaruit bleek dat de belastingen 
al veel van de trend in de concentraties, verklaarden. Vervolgens zijn zonder 
de belastingen verder aan te passen, aan de reactieconstanten waarden toege­
kend, totdat op het oog de beste overeenkomst onstond tussen metingen en bere­
keningen. De aldus gevonden reactieconstanten van de diverse processen zijn in 
tabel 3 vermeld.

proces reactiecoëfficiënt 
coëff. waarde

temp.coëff. 
a

drempelwaarde 
zuurstof d

B0D1-afbraak k 0.15 1.07 3.0
B0D2-afbraak ka 0.02 1.07 . 3.0
BODN-afbraak ka 0.05 1.07 3.0
nitrificatie kb 0.15 1.10 3.0
denitrificatie. kd 0.01 1.00 nvt
reaeratie 1.0 nvt nvt
CO2 uitwisseling 1.0 nvt nvt

Tabel 3 Overzicht van de gekozen reactieconstantes. De namen van de coëffi­
ciënten komen overeen met die in de vergelijkingen in hoofdstuk 2.2.3
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De berekeningen zijn gemaakt voor een getijgemiddelde waterbeweging. Metingen 
daarentegen zijn gedaan op willekeurige momenten in het getij. Om berekeningen 
en metingen met elkaar te vergelijken, moeten daarom de metingen verzeild wor­
den. Een overzicht van beschikbare metingen en een beschrijving van de toege­
paste verzeilingsmethode is gegeven in Bijlage II,

De uiteindelijke calibratie resultaten worden gepresenteerd in fig. 2 t/m 6. 
De figuren zijn gemaakt met het voor het model ontwikkelde grafische presenta­
tie pakket 'D2', dat wordt beschreven in deel II van deze nota. Daarnaast is 
ook nog een ander grafische presentatiepakket ontwikkeld, d3d genaamd. Met dit 
pakket kunnen 3-dimensionale figuren worden gemaakt, waarmee de berekeningsre- 
sultaten kunnen worden weergegeven (op de x-as de tijd, op de y-as de afstand 
Rupelmonde-Vlissingen en op de z-as de concentratie). Het pakket staat be­
schreven in de handleiding in deel II van deze nota.

3.2 Evaluatie

Uit de figuren 2 t/m 6 zijn de volgende conclusies te trekken. Uit figuur 2 
blijkt dat de berekende en gemeten chlorideconcentraties goed overeenkomen 
(ijking dispersiecoëfficiënten).
In fig. 3 Ís te zien dat in de zomer de berekeningen van zuurstof een onder­
schatting geven van de werkelijkheid. Dit is mogelijk te verklaren uit het 
ontbreken van primaire produktie in het model of uit een te snelle toename van 
de organische stof afbraak bij hogere (^-concentraties. Op dezelfde manier 
zijn de berekende te hoge ammonium-concentraties in fig. 4 te verklaren in de 
zomerperiode. Primaire produktie wordt overigens in de tweede fase van de mo- 
delontwikkeling aan de beschrijving toegevoegd. Fig. 5 en 6 laten zien dat ge­
middeld het gemeten niveau ook wordt berekend. De verschillen zijn niet 
eenduidig te verklaren.
Een van de uitvoerbestanden van het model bevat informatie met behulp waarvan 
per segment concentratieveranderingen door transport en door langzame reacties 
te bepalen zijn. Voor stikstof is op deze manier per segment de massabalans 
samengesteld (fig 7). In de figuur is te zien dat er alleen op de segmenten 4 
t/m 8, 11 en 16 netto een belasting is. De belasting op segment 1 komt overeen 
met de stikstofvracht in de Schelde bij de Schelle. De verwijdering in segment 
19 komt overeen met de uitstromende vracht naar de Noordzee. Ongeveer 80 % van 
de totale stikstof belasting wordt afgevoerd naar de Noordzee. Dat betekent
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dat ongeveer 20 % van de stikstof door denitrificatie verwijderd wordt. Dat 
komt overeen met de 25 % welke Billen berekent (zie Billen, 1985).

De kwaliteit van de resultaten is aanleiding geweest om met het gecalibreerde 
model een aantal beleidsondersteunende berekeningen te doen. Mogelijk met het 
instrumentarium te beschrijven scenario's zijn genoemd in hoofdstuk 4.
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4. ' Toepassingsmogelijkheden

Het model kan op een aantal manieren gebruikt worden:

1. De proceaconstanten kunnen veranderd worden, bijvoorbeeld om de gevoelig­
heid van het systeem voor bepaalde processen na te gaan.

2, Met het modelinstrumentarium kunnen scenarioberekeningen gedaan worden, In 
notitie GWWS 87.508 van Rijkswaterstaat (1987) worden drie variaties in mo­
delparameters genoemd, met behulp waarvan scenario's worden samengesteld:

■ha) Reductie van de lozingen van NH^ , BOD en BODN in het Belgische deel van 
het Schelde-estuarium.

b) Het veranderen van de zuurstofconcentratie aan de rand bij Rupelmonde. 
e) Het veranderen van het Schelde-debiet zonder dat de lozingen veranderen

in hoeveelheid.

De manier waarop veranderingen kunnen worden aangebracht, wordt beschreven in 
de handleiding die staat in het tweede deel van dit rapport.
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BIJLAGE I - Beschrijving van CHARON-MUSIC

Het chemisch model CHARON (CHemistry Applied to the Research Of Natural 
systems) is ais waterkwaliteitsmodel voor zoet oppervlaktewater ontwikkeld in 
het kader van het samenwerkingsproject WABASIM van de voormalige Afdeling Mi­
lieu en Inrichting van de Deltadienst en WL te Delft. Vanwege het "zoete 
oppervlaktewater" wordt de samenwerking nu gecoördineerd door de Dienst Bin­
nenwateren (DBW), Het project wordt in 1988 afgerond. Voor een gedetailleerde 
beschrijving wordt vooralsnog verwezen naar het conceptrapport (De Rooij, 
1987). De in het model gebruikte principes zijn echter algemeen geldig, zodat 
CHARON eveneens gebruikt kan worden voor de berekening van de chemische samen­
stelling van zout water.

Meerdimensionaal CHARON is een koppeling tussen het stoftransportprogramma 
DELWAQ en het chemische programma CHARON. Het programma is gebaseerd op de be­
rekening van de chemie in segmenten, waartussen stofoverdracht plaatsvindt. 
Meerdimensionaal CHARON staat bekend onder de naam MUSIC (Multidimensional 
Simulation of Chemistry).

Het model CHARON berekent de chemische samenstelling van een (aquatisch) sys­
teem ais resultante van aan- en afvoer en reacties van stoffen. Het systeem 
wordt daarbij in een aantal.ais homogeen gemengd veronderstelde segmenten ver­
deeld, waarbij per segment dezelfde druk en temperatuur heersen. Tussen de 
segmenten vindt stoftransport plaats.

Ter beschrijving van de chemische verbindingen en de optredende processen in 
het model worden de verbindingen opgebouwd gedacht uit componenten, die zijn 
te beschouwen ais eenduidig gekozen combinaties van atomen. Dat wil zeggen, 
dat de ene component niet kan worden samengesteld uit een lineaire combinatie 
van de andere componenten. Voor het simpele voorbeeld van zuiver water kan de­
ze opzet ais volgt worden geïllustreerd. Voor het dissociâtie-evenwicht van 
water geldt¡

H20 <*> OH" + H+
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—Dit systeem bevat de verbindingen H-0, OH en H , die alle kunnen worden sa- 
mengesteld met (bijvoorbeeld) behulp van de componenten OH en H , Deze opbouw 
kan worden weergegeven met behulp van een matrix:

Verbinding Komponent
H+ o h“

4*H 1 0
OH 0 1
h 2o 1 1

De verbindingen warden verdeeld in relatief snel reagerende evenwichtsverbin­
dingen en langzame reactanten en kunnen voorkomen ín gasvormige, vloeibare en 
vaste fasen. De eerste zijn onderhevig aan reacties, die zodanig snel verlo­
pen, dat ze voortdurend hun evenwichtsconcentraties hebben. Een voorbeeld 
wordt gevonden in de verbindingen, die deelnemen aan zuur-base reacties. De 
langzame reactanten nemen deel aan processen, die traag verlopen ten opzichte 
van de tijdschaal waarop het gemodelleerde systeem beschouwd wordt. Een voor­
beeld is de afbraak van organische stof door bacteriën. Dit proces verloopt, 
relatief, langzaam zodat organische stof beschouwd kan worden ais een langzame 
reactant.

Het model is voor de berekening voorzien van een drietal modules. Deze zijn 
respectievelij k:

o Een module voor de evenwichtsprocessen, waarin op basis van evenwichtsfor- 
muleringen de verdeling van componenten over de verbindingen, voorkomend in 
verschillende fasen, in het evenwichtssysteem wordt berekend. Een proces 
wordt ais een evenwichtsproces beschouwd ais evenwicht wordt bereikt binnen 
de tijdschaal van hét model, 

o Een module voor de langzame processen, waarin op basis van kinetische for­
muleringen de verandering van de hoeveelheden van de langzame reactanten 
wordt berekend. Een proces wordt ais een langzaam proces beschouwd ais
evenwicht niet wordt bereikt binnen de tijdschaal van het model,

o Een module voor stoftransport, waarin de uitwisseling van verbindingen tus­
sen de segmenten wordt berekend. Hierbij worden advectie en dispersie in 
rekening gebracht.
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De weg, die het model volgt om de chemische samenstelling ais functie van de 
tijd te berekenen, is globaal de volgende. Voor het tijdstip t=Q worden per 
segment de hoeveelheden van de in het systeem aanwezige componenten aan het 
model opgegeven. Daarnaast wordt tevens aangegeven, hoeveel van deze componen­
ten moet worden toebedeeld aan de langzame reactanten. Het evenwichtsmodule 
berekent vervolgens per segment de concentratie van de evenwichtsverbindingen 
uit het overgebleven deel van de componenten. Hiertoe wordt een tweetal basis­
vergelijkingen gehanteerd. De wet van behoud van massa zegt dat de som van de 
hoeveelheden van een component (i) in alle verbindingen constant is. Dit is te 
beschrijven met:

Hierin is a ^  de matrixcoëfficiënt of stöchiometrische constante van de compo­
nent i in verbinding J » xj he hoeveelheid van verbinding j en b^ de totale in
het systeem aanwezige hoeveelheid van component i. De hoeveelheden worden uit-

3gedrukt in molen per m .

De thermodynamica leert dat, ais een systeem in chemisch evenwicht is, de to­
tale Gibbsenergie van dat systeem zijn minimale waarde heeft. Voor de totale 
Gibbsenergie van het systeem kan worden geschreven:

G  =a R . T . 2 ^ X j ( C j  +  I n  x f  ̂ )

F - G/(R.T)

Hierin is ĉ  de dimensieloze relatieve Gibssenergie parameter van de verbin­
ding j, xfj de molfractie hiervan, T de absolute temperatuur en R de gascon­
stante. G is de som van de Gibssenergieën van alle verbindingen. In het model 
wordt daarentegen ter vereenvoudiging gerekend met de grootheid F, zodat tem­
peratuur en gasconstante niet in de berekening behoeven te worden betrokken.

De parameter c is op de volgende wijze af te leiden uit de kinetische even- 
wichtsrelatie voor chemische reacties. Voor de reactie

C <=> A + B
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geldt voor de concentraties van de reagerende verbindingen de evenwichtsrela- 
tie:

CA).(B)
k ’ - t c n

Indien de concentraties worden gegeven als molfracties geldt voor de parameter 
c van verbinding Cs

c =■ AG/ÍR.T) ■ -ln(K)

Hierbij wordt de c-waarde van het reagens C gedefinieerd ais de Ae van de re­
actie: het verschil van de absolute c-waarde van C en de som van de absolute 
c-waarden van A en B, waarbij de laatste twee gelijk worden gesteld aan nui. 
Het kiezen van dergelijk referentieniveaus is onvermijdelijk, omdat absolute 
waarden van c niet kunnen worden gemeten. Slechts verschillen tussen de c- 
waarden van verbindingen kunnen worden bepaald uit evenwichtsconstanten.

De parameter c is afhankelijk van temperatuur, druk en ionsterkte. In de mo- 
delinvoer wordt aan de c-parameter de waarde bij standaardtoestand (T=25 °C 
P=»l atm en 1*0) toegekend. In het model wordt de c-waarde gecorrigeerd voor de 
temperatuur en ionsterkte van het gemodelleerde systeem. De invloed van de 
druk is bij niet te grote afwijking van 1 atm verwaarloosbaar.

De parameter c kan voor een verbinding op verschillende manieren worden ge­
kwantificeerd:

o Uit gegevens van evenwichtsconstanten (soms verdelingscoëfficiënten) of 
Gibbsenergieën uit de literatuur op de wijze, die boven is aangegeven, 

o Met behulp van een inverse berekening van het model CHARON, waarbij gemeten 
concentraties ais invoer worden gebruikt.

De wet van behoud van massa, en de minimalisatie van de vrije Gibbsenergie 
(bij chemisch evenwicht) bepalen het chemisch systeem eenduidig. Met de in een 
invoerbestand gespecificeerde waarden van parameters a, b en c wordt het stel­
sel opgelost met een log-lineaire programmeringstechniek, waarbij de minimale 
waarde van F wordt gezocht.
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Na berekening van het evenwicht wordt de eerste tijdstap genomen. Hierbij be­
rekent het module voor de langzame reactanten per segment, welke concentraties 
deze verbindingen zullen hebben op tijdstip t»üt ais gevolg van het verlopen 
van langzame reacties. Het module voor het stoftransport berekent de verande­
ring van alle concentraties ais gevolg van de uitwisseling van stof tussen de 
segmenten.

De verandering van de concentraties langzame reactanten wordt beschreven met 
nulde- en/of eerste-orde reactiekinetiek. De algemene differentiaalvergelij­
king is gelijk aan :

- k c * k(T“20) * ° 2 * k°dt 2 j kl 10 + kQ

Hierin zijn k2» k^ en kg de kinetische snelheidsconstanten, de concentratie 
van de langzame reactant 1 en de concentratie van verbinding j (ofwel een 
andere langzame reactant, ofwel een evenwichtsverbinding).

De verandering van concentraties van de langzame reactanten leidt tot evenre­
dige opname uit en/of afgifte aan het evenwichtssysteem van componenten, waar­
uit de langzame reactanten zijn opgebouwd. De hoeveelheden van de zich in het 
evenwichtssysteem bevindende componenten worden hiervoor gecorrigeerd.

In het transportmodule wordt voor elk segment berekend met welke hoeveelheden 
de in de waterfase aanwezige verbindingen vermeerderd of verminderd worden ten 
gevolge van transport. In het module worden zowel advectie ais dispersie in 
rekening gebracht, Voor een segment wordt de verandering van massa van een 
verbinding ten gevolge van transport weergegeven door:

Tj = 2. Qi.Cj + (D..Oi.ACj/Li)
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waarbij Tj = transport van stof j (mol/tijd)
= debiet over uitwisselingsoppervlakte i
= de concentratie van stof j in het segment zelf bij uitgaande 
stroming en in het aangrenzende segment bij binnenkomende 
stroming (mol/volume)

» dispersiecoëfficiënt over het uitwisselingsoppervlak i 
(opp/tijd)

0  ̂=» uitwisselingsoppervlak i
ACj= concentratieverschil tussen 2 aangrenzende segmenten

« afstand tussen de middelpunten van 2 aangrenzende segmenten

De transportberekening geschiedt in CHARON naar keuze volgens een expliciet of 
volgens een impliciet schema. Bij de eerste methode moet bij de keus van de 
tijdstap, voldaan worden aan een stoftransportcriterlum (per tijdstap minder 
dan 1 X het volume getransporteerd). Wordt gerekend volgens een impliciet 
(Westerschelde-instrumentarium) schema dan geldt dit criterium niet.

Het stoftransport leidt tot verandering van de concentraties van alle in de 
waterfase voorkomende verbindingen. Het zal duidelijk zijn, dat dit voor het 
evenwichtssysteem van elk segment gepaard gaat met een evenredige af- of toe­
name van de in de evenwichtsverbindingen voorkomende componenten.

Nadat per segment de hoeveelheden componenten in het evenwichtssysteem zijn 
herzien voor langzame reacties en transport, worden met behulp van het 
evenwichtsmodule de concentraties van de evenwichtsverbindingen op t=At uitge­
rekend, Hierna wordt de volgende tijdstap genomen en de berekening op analoge 
wijze voortgezet.
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BIJLAGE II ■ Verzeiling meetgegevens Westerschelde

1 Inleiding

In het project Systeem Analyse Westerschelde (SAWES) worden metingen van wa- 
terkwaliteitskenmerken gebruikt om wiskundige modellen te calibreren en te ve­
rifiëren.
De modellen die in het kader van het SAWES-project worden ontwikkeld zijn 
eendimensionaal en getijgemiddeld. Om een verantwoorde vergelijking tussen mo- 
delresultaten en meetgegevens mogelijk te maken dienen de meetgegevens een be­
werking te ondergaan. In deze bijlage wordt deze bewerking toegelicht.

2 Probleemstelling

De stroming in het Scheldebekken wordt enerzijds bepaald door de getijbewe- 
ging, anderzijds door de rivlerafvoer en de afvoer van de andere afwaterings- 
eenheden. Het getij is echter in sterke mate overheersend, waardoor de water­
massa in eerste benadering met het getij heen en weer beweegt.
De beschikbare waterkwaliteitsmetingen zijn uitgevoerd op min of meer wille­
keurige tijdstippen. Door de overheersende invloed van het getij hangt de kwa­
liteit van een watermonster genomen op een bepaalde plaats sterk af van het 
tijdstip waarop het monster is genomen. Ais in de ruimtelijke concentrâtiever- 
deling van het gemeten kenmerk een gradiënt in langsrichting aanwezig is, dan 
zal de op een vaste locatie waargenomen concentratie door de getijbeweging va­
riëren ais een sinusachtige functie van de tijd.
De eendimensionale getijgemiddelde modellen vertonen deze fluctuaties binnen 
de getijperiode niet, omdat zij de getijgemiddelde situatie weergeven. Alvo­
rens de modellen te kunnen calibreren en verifiëren met behulp van de meetge­
gevens moeten de laatste ontdaan worden van de variaties over een getijperio­
de. De meetgegevens moeten herleid worden naar een referentietijdstip binnen 
het getij, waarna wordt aangenomen dat de herleide waarden representatief zijn 
voor de getijgemiddelde situatie. Deze laatste aanname is vermoedelijk vrij 
goed voor opgeloste concentraties maar vermoedelijk zojuist voor particulaire 
concentraties.
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3 Oplosmethode

De herleiding van meetgegevens naar een referentietijdstip in het getij kan op 
meerdere manieren plaatsvinden.
Men kan proberen de waargenomen concentratie te herleiden tot de concentratie 
die gemeten zou zijn indien de meting plaats had gevonden op het referentie­
tijdstip. Noodzakelijkerwijze moet men dan een indruk hebben van de variatie 
van de gemeten concentratie binnen het getij. Die variatie is weer afhankelijk 
van de gradiënt in langsrichting van de concentratie (stof- en tijdafhanke- 
lijkl), van de getijweg en van de vervorming van de gradiënt door het getij.

Een andere mogelijke aanpak is de zogenaamde ’verzeiling’ van de meetgegevens. 
Men veronderstelt daarbij dat het bemonsterde 'waterpakket' met het getij heen 
en weer beweegt en verschuift de locatie van het meetpunt naar de positie die 
dit 'waterpakket’ inneemt op het referentietijdstip.
De verzeiling van meetpunten is gemakkelijker uitvoerbaar dan de eerste metho­
de omdat alleen informatie over de lengte van de getijweg vereist is.

Voor dit project is gekozen voor de tweede aanpak, de verzeiling van de meet­
punten, naar de halftij situatie, waarbij er dus van is uitgegaan dat de geme­
ten concentraties representatief zijn voor de getijgemiddelde situatie het­
geen, nogmaals gezegd, voor het partculaire concentratie deel een discutabele 
aanname is.

4 Formulering

Ais uitgangspunt bij de verzeiling dient de veronderstelling dat de afstand 
van een 'waterpakket' tot de zeerand bij Vlissingen bestaat uit een vaste af­
stand tot Vlissingen pius een tijdsafhankelijk gedeelte dat een sinusvormige 
functie is van de tijd. Dit is slechts een benadering van de werkelijkheid. 
Het werkelijke getij bestaat uit een groot aantal sinusvormige componenten met 
verschillende periode en amplitude. Bovendien hebben de weersomstandigheden 
een duidelijke invloed op het getij.
De amplitude van de benaderende sinusfunctie wordt verondersteld gelijk te 
zijn aan de helft van een gemiddelde waarde van de getijweg, de periode aan 
een gemiddelde waarde van de getijperiode. Bij hoogwater (HW) is de afstand
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tot Vlissingen maximaal, bij laagwater (LW) minimaal. In onderstaande formule­
ring komt t=0 overeen met hoogwater:

Y(t) * Yg + GW(Yg)/2 . eos ( t/T . 2 . pi )

Y : afstand tot Vlissingen,
Yg : gemiddelde waarde van Y, referentielocatie,
t : tijd (t=Q bij HW),
T : getijperiode,
GW : getijweg.

Uit practisch oogpunt wordt in deze uitdrukking Y omgezet in X (de afstand tot 
Schelle):

X(t) » Xg - GW(Xg)/2 . eos ( t/T . 2 . pi )

X : afstand tot Schelle,
Xg : gemiddelde waarde van X, referentielocatie.

Voor de verzeiling moet een inverse functie worden bepaald. De verzeilde meet- 
locatie is die referentielocatie waarvoor geldt dat X(t) op het meettijdstip 
gelijk is aan de oorspronkelijke meetlocatie. In formulevorm:

Xmet « Xmet,c - GW(Xmet,c)/2 . eos ( t/T . 2 . pi )

dus:

Xmet,c = Xmet + GW(Xmet,c)/2 . eos ( t/T . 2 . pi )

Xmet : oorspronkelijke meetlocatie,
Xmet,c : verzeilde meetlocatie.

Aangezien de verzeilde locatie onbekend is moet de lengte van de getijweg al­
daar worden benaderd door de getijweg op de oorspronkelijke meetlocatie:

Xmet,c » Xmet + GW(Xmet)/2 . eos ( t/T . 2 . pi )
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Uitgaande van de hier afgeleide formulering is de verzeiling van de metingen 
in het Scheldebekken uitgevoerd.

5 Gegevens

5.1 Meetstations

De meetgegevens voor de Westerschelde zijn ontleend aan het WAKWAL-bestand 
(Rijkswaterstaat, 1984a). Voor de Schelde zijn metingen beschikbaar afkomstig 
van IHE (IHE, 1983) en de Baalhoekcommissie (Baalhoekcommissie: BHG, 1983). De 
stations waar metingen zijn uitgevoerd worden opgesomd in tabel II. 1. In deze 
tabel zijn per meetstation opgenomen de afstand van het station tot Schelle en 
een schatting van de getijweg (zie hiervoor 6).

Naam Bron X (m) GW (m)

Hemiksem IHE 3000 16000
Hoboken IHE 8000 14000
Burcht BHC 9000 14000
Loodswezen BHC 14000 13000
Boudewij nslui zen BHC 25000 9000
Doei IHE 33000 7000
Zuid Ballast BHC 37000 6000
Schaar van Ouden Doei WAKWAL 37120 6000
Boei 71 WAKWAL 46275 6000
Lamswaarde WAKWAL 53250 7000
Zuidergat WAKWAL 57290 5000
Hansweert WAKWAL 59650 8000
Hoedekenskerke WAKWAL 65200 6000
Terneuzen WAKWAL 76600 10000
Hoofdplaat WAKWAL 87400 10000
Vlissingen WAKWAL 97425 10000

Tabel II,1 Locaties meetstations.
X : Afstand tot Schelle (m)
GW : Karakteristieke lengte getijweg (m)

5.2 Metingen

Voor alle metingen moet bekend zijn op welke locatie en op welk tijdstip zij 
plaats hebben gevonden.
Bij de Nederlandse metingen, afkomstig uit het WAKWAL-bestand (Rijkswater­
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staat, 1984a) en bij de IHE-metingen zijn steeds de tijdstippen van de meting 
vermeld.
De metingen van de Baalhoekcommissie zijn alle verricht op laagwaterkentering.

5.3 Get i i gegevens

Om de verzeiling uit te kunnen voeren moet in principe op alle meetstations 
bekend zijn in welke fase het getij zich bevond op het moment dat metingen 
hebben plaatsgevonden.
Een manier om hierachter te komen is gebruik te maken van een astronomisch 
synthetisch getij. Gebleken is echter dat de afwijkingen die hierin optreden 
ten opzichte van het werkelijke getij zodanig zijn dat de nauwkeurigheid van 
de verzeilprocedure te zeer in het geding komt.
Een andere manier is gebruik te maken van waargenomen tijdstippen van hoog- en 
laagwater (HW en LW). Dit komt erop neer dat men per meting twee tijdstippen 
van HW, twee tijdstippen van LW of de tijdstippen van een HW. en een LW moet 
kennen. Een tijdstip moet voor het tijdstip van de meting liggen en het andere 
na het tijdstip van de meting.

In het Nederlandse deel van het bekken blijken alle metingen op een bepaalde 
meetdag te hebben plaatsgevonden tussen twee opeenvolgende hoogwaters. Bij de 
verzeilprocedure is daarom gebruik gemaakt van waargenomen tijdstippen van 
HW-LW-HW op zes stations in de Westerschelde op alle meetdagen gedurende 1983, 
Deze zijn vermeld in het Jaarboek der Waterhoogten (Rijkswaterstaat, 1984b).
De tijdstippen van HW en LW op de meetstations zijn geschat op basis van de 
bekende tijdstippen op de zes getijstations. Een hulpmiddel daarbij vormen de 
gemiddelde faseverschuivingen van het getij die voor diverse locaties vermeld 
zijn in de getijtafels.

Om de metingen van IHE te verzeilen, zijn de tijdstippen van HW en LW nodig in 
de Schelde, op de dagen waarop is gemeten. Bij de uitgevoerde verzeiling voor 
1983 was deze informatie niet beschikbaar. De IHE metingen zijn daarom bij de 
verzeiling niet gebruikt.

De metingen van de Baalhoekcommissie hebben alle plaatsgevonden op laagwater­
kentering. Het was daarom niet nodig over get ij gegevens te beschikken om de 
verzeiling uit te voeren.
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6 Schatting getijweg

Een belangrijke factor bij de verzeilprocedure is de geschatte lengte van de 
getijweg ter plaatse van de meetstations.
Voor het Nederlandse gedeelte van het Scheldebekken zijn de getijwegen geschat 
op basis van een WAQUA berekening met het model O-WEST II,
WAQUA is een programmapakket geschikt voor het uitvoeren van 2DH lange golfbe- 
rekeningen. Aan de berekening van waterstanden en stroomsnelheden kan een 
transportberekening worden gekoppeld van een conservatieve stof.
Het model O-WEST II is een implementatie van WAQUA voor de Westerschelde. In 
dit model is een getijberekening met daaraan gekoppeld een zoutbsrekening uit­
gevoerd, Op een bepaalde proefdag zijn lijnen van gelijke chloride-concentra- 
tie op LW en op HW met elkaar vergeleken. Het verschil tussen de ligging van 
een bepaalde isolijn op HW en op LW geeft een indruk van de lengte van de ge­
tijweg. In figuur II. 1 is de ligging van de isolijnen in het model in beeld 
gebracht. De hieruit afgeleide waarden van de getijweg liggen in de orde van 5 
tot 15 kilometer en zijn voor de diverse meetstations opgesomd in tabel II.1,

Voor de Schelde in België is een ruwe schatting gemaakt van de getijwegen op 
basis van metingen aan een springtij op 5 april 1950 (zie tabel II.2).
Deze gegevens omvatten voor een aantal locaties informatie over de gemiddelde 
stroomsnelheid tijdens eb en vloed. Door deze te vermenigvuldigen met de halve 
getijperiode resulteert dit in een schatting van de getijweg. Omdat het een 
springtij betreft is nog een correctiefactor van 1,3 toegepast om op een ge­
middeld getij uit te komen.
De aldus geschatte getijwegen zijn opgesomd in tabel II.1.
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Locatie Vme Vmv Vge Vgv Ve Vv

Loodsgebouw 1.60 1.01 0.76 0.76 76 79
Burcht 1.72 1.18 0.84 0.91 67 71
Kruibeke 1.72 1.22 0.87 0.96 58 61
Rupel 2.00 1.77 0.98 1.11 50 53
Tielrode (Dunne) 1.10 0.52 0.53 0.37 4.2 4,3

Tabel II.2 Gegevens springtij Schelde S april 1950.
Vme » maximum snelheid eb (m/ s)
Vmv ; maximum snelheid vloed (m/s)
Vge *, gemiddelde snelheid eb (m / s)
Vgv : gemiddelde snelheid vloed (m/s)
Ve : getijvolume eb (m3)
Vv : getijvolume vloed (m3)

De voor de schatting van de getijwegen gebruikte gegevens en modelberekeningen 
zijn verkregen van de Dienst Getijde Wateren in Middelburg.
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7 Programmatuur en bestanden

Voor de verzeiling van de meetgegevens voor 1983 is een computerprogramma ge­
schreven.
De verzeilprocedure is nog niet zodanig gestandaardiseerd dat het zinvol is 
het bestaande programma over te dragen. Een groot gedeelte van het programma 
is afhankelijk van de manier waarop de hierboven omschreven gegevens worden 
aangeboden.
Het principe van de verzeiling alsmede de benodigde gegevens zijn reeds be­
schreven. In figuur II. 2 is een structuur/schema gegeven van het 
verzeilprogramma.



B e g i n
■ Q i m e n s L o n e r i n g  en d e c l a r a t i e s  
L e z e n  t i j d s t i p p e n  en m e e t g e g e v e n s  
L e z e n  t i j d s t i p p e n  h o o g -  en l a a g w a t e r  
L e z e n  g e g e v e n s  m e e t s t a t i o n s
L o o p  o v e r  a ll e  m e e t d a g e n

L o o p  o v e r  a l l e  m e e t s t a t i o n s
B e p a l i n g  g etij op m e e t s t a t i o n
B e p a l i n g  v e r z e i l d e  m e e t l o c a t i e
P l a a t s i n g  m e t i n g  in j u i s t e  r e k e n e l e m e n t

L o o p  o ve r  alle s t o f f e n
S c h r i j v e n  v e r z e i l d e  m e e t g e g e v e n s  in u i t v o e r f i l e

E i n d e

Structuurschema Verzeilprogramma> figuur 11.2

A 4
WATERLOOPKUNDIG LABORATORIUM SMJES
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8 Resultaten verzeiling

De verzeilprocedure levert voor elke meting een gecorrigeerde meetlocatie op. 
De huidige presentatieprogrammatuur is niet in staat meetgegevens op een con­
tinu variërende locatie weer te geven. De locaties worden daarom herleid naar 
een eindig aantal referentielocaties, namelijk de centra van de rekenelemen­
ten.
Het komt er dus op neer dat een meting uitgevoerd in een bepaald element in­
dien de verzeilde meetlocatie in een ander element ligt ook in dat andere ele­
ment wordt geplaatst. Indien de verzeilde meetlocatie voor meerdere stations 
terechtkomt in hetzelfde vak wordt een gemiddelde waarde berekend. Volgens dit 
principe is het in de vorige paragraaf genoemde bestand met verzeilde meetge­
gevens aangemaakt.

Ais in de toekomst de presentatieprogrammatuur geschikt gemaakt zou worden 
voor een continue representatie van meetlocaties dient een nieuw bestand met 
verzeilde meetgegevens te worden aangemaakt. Hierin zal dan bij elke meting de 
verzeilde locatie worden opgenomen.
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1 G E NER AL  I N TR O D U C TI O N

This m a n u a l  d e s c r i b e s  how to use the W e s t e r s c h e l d e  v e r s i o n  of the c h e m i c a l  m o d e l  C H A R O N  ( C H e m i s t r y  A p p l i e d  to the R e s e a r c h  Of 
N a t u r a l  s ys te m s) .  B e s i d e s  the m o d e l  C H A R O N  also o t h e r  p r o g r a m s  u se d  for r u n n i n g  the W e s t e r s c h e l d e  are d e s c r i b e d ,  p r o g r a m s  to c r e a t e  i np ut  f i l e s  and to p lo t  r e s u l t s  of c a l c u l a t i o n s .  T hi s  m o d e l  is b a s e d  on the o r i g i n a l  C H A R O N  m o d e l  and i n c l u d e s  s e v e r a l  a p p l i c a t i o n s ,  s p e c i a l  m a d e  for t h i s  v e r si o n.  All o r i g i n a l  o p t i o n s  are a l s o  a v a i l a b l e .  A k n o w l e d g e  of the o r i g i n a l  C H A R O N  m o d e l  is n e c e s s a r y  to use all p o s s i b i l i t i e s  of t his ver si o n,  b u t  
f o r  the s p e c i a l  m ade f e a t u r e s  this m a n u a l  o f f e r s  all the 
necessary, i nf o r m a t i o n .

1.2 THE P R O G R A M

C H A R O N  is a l a r g e  c o m p u t e r  p a c k a g e  c o n s i s t i n g  of a m a i n  r o u t i n e  and a b o u t  180 s u b r o u t i n e s .  In the p r o g r a m  c ode i t s e l f  h a r d l ya n y  i n f o r m a t i o n  on the p r o b l e m  u n d e r  c o n s i d e r a t i o n  is i nc l u d e d .This i m p l i e s  t hat the i n p u t  of the p r o g r a m  h a s  to s u p p l y  tali the i n f o r m a t i o n s  c o n c e r n i n g  the p r o bl e m.
O ne s p e c i a l  s u b r o u t i n e  is a d d e d  for t h i s  p r o j e c t ,  w h i c h  is the so c a l l e d  U S E R  s u p p l i e d  r o u t i n e  for c a l c u l a t i o n s  w it h  t r a n s p o r t  
i nc l u d e d ,  as m e n t i o n e d  in the o r i g i n a l  m a n ua l s  S U B R O U T I N E  T IMEVA. This s u b r o u t i n e  c o n t a i n s  all p r o g r a m  code n e c e s s a r y  for 
t hi s  s p e c i a l  p u r po s e.  If the user w a n t s  to m a k e  c h a n g e s  in t h i s  s u b r o u t i n e ,  he s h o u l d  c o n s u l t  the C H A R O N  m a n u a l  f o r  a d e s c r i p t i o n  of all v ar i a b l e s .  The n e c e s s a r y  i n p u t  for t hi s  r o u t i n e  is s t r u c t u r e d  the s ame way as the n o r m a l  C H A R O N  input,- i n s t r u c t i o n s  a nd d at a  on the p r o b l e m  i n v ol v ed .
F i n a l l y  s e v e r a l  d a t a  f i l e s  are i n c l u d e d  w h i c h  are n e c e s s a r y  forthis p r o j e c t ,  the s t r u c t u r e  of w h i c h  w ill a ls o  be t r e a t e d  in
t hi s  man ua l ,  F o r  p r e -  and p o s t p r o c e s s i n g  some e x t r a  p r o g r a m s  
are a d d e d  w h i c h  are a ble to r e c a l c u l a t e  h y d r o l o g i c a l  data, c a l c u l a t e  f l u x e s  f r o m  m o d e l  o u t p u t  and to m a k e  g r a p h s  (2- and 
3 - d i m e n s i o n a l ,  o nl y  on a PC with H e r c u l e s  card).
The p r o g r a m  has b e e n  w r i t t e n  on a M S - D O S  m i c r o c o m p u t e r  a nd u se d the .Microsoft F o r t r a n  C o m p i l e r ,  ( v e r s i o n  4 . 0 1 )  for c o m p i l i n g .  (1987), It r e q u i r e s  a m a t h e m a t h i c a l  c o p r o c e s s o r .  A l t h o u g h  m o s t  p r o b l e m s  can be s o l v e d  w i t h o u t  p r o g r a m m i n g  or r e p r o g r a m m i n g ,  b e c a u s e  of the f l e x i b i l i t y  in input, o ne m i g h t  h a v e  the 
o p p o r t u n i t y  to i n s t a l l  m o d i f i c a t i o n s  or n e w  p o s s i b i l i t i e s .  The 
d e s c r i p t i o n  in this m a n u a l  and the c o m m e n t s  in the c o d e  o f f e r  e n o u g h  p o s s i b i l i t y  to do so for a m o r e  or l es s  e x p e r i e n c e d  
p r o g r a m m e r .  F o r  the W e s t e r s c h e l d e  p u r p o s e  r e p r o g r a m m i n g  is o nl y  n e c e s s a r y  in the T I M E V A  routine.

One m a j o r  r e v i s i o n  w i t h i n  t h e , o r i g i n a l  p r o g r a m  has b e e n  made: the p o s s i b i l i t y  of i m p l i c i t  t r a n s p o r t  f o r m u l a t i o n s .  This 
i n c r e a s e s  the p o s s i b l e  t i m e s t e p s i z e  and t h e r e b y  d e c r e a s e s  the t ime n e e d e d  to m a k e  a c a l c u l a t i o n .  E.g. A c a l c u l a t i o n  of
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C h l o r i d e  as o nl y  c o m p o n e n t  will take now a b o u t  2 m i n u t e s  on an 
P C- XT  for a one y e a r  s i m u l a t i o n  o v e r  19 s e g m e n t s  with a time step of 2.5 days. S i n c e  t h i s  r e v i s i o n  is v a l u a b l e  for m or e  p u r p o s e s  it has been i n c l u d e d  in the o r i g i n a l  C H A R O N  p a c k a g e  
t o o .

1.3 THE DATA

The data s u p p l i e d  to the m o d e l  d e p e n d  on t he p r o b l e m  to be 
solved.
For all p u r p o s e s  a c h e m i c a l  s y s t e m  d e f i n i t i o n  is n e c e s s a r y ,  
w hi oh  b a s i c a l l y  c o n s i s t s  of a d e f i n i t i o n  of c o m p o n e n t s  i n c l u d i n g  
a m o u n t s  of them, and a d e f i n t i o n  of c h e m i c a l  s p e c i e s  i n c l u d i n g  h o w  t h e y  are b u i l t  up f ro m  c o m p o n e n t s ,  and w h a t  f re e  e n e r g y  
p a r a m e t e r  t he y  have.
For slow r e a c t i o n  c a l c u l a t i o n s  one has to i n f o r m  the p r o g r a m  w hi ch  c h e m i c a l  s p e c i e s  are slow r e a c t a n t s ,  and w ha t  the R i g h t  H and Side (R. H. S )  of the d i f f e r e n t i a l  e q u a t i o n  is.
For m o r e  d i m e n s i o n a l  c a l c u l a t i o n s  i n p u t  is r e q u i r e d  a b o u t  
b o u n d a r y  c o n d i t i o n s ,  i n i t i a l  c o n d i t i o n s ,  time step size etc. In all c a s e s  i n p u t  is r e q u i r e d  c o n c e r n i n g  p h y s i c a l  s c h é m a t i s a t i o n ,  
t i m e  d e p e n d e n t  f lo ws  and t e m p e r a t u r e s ,  If t he re  e x i s t  time 
d e p e n d a n t  b o u n d a r i e s  a file is n e c e s s a r y  for t h a t  too.
M i s t y p i n g  of i n f o r m a t i o n  is e a s i l y  done. S in ce  a lot of 
i n f o r m a t i o n  e nt e r s  the pro gr a m,  the p r o g r a m  c a r r i e s  out as m u c h  c o n t r o l  as p o s s i b l e .  C o n t r o l  of m i s t y p e d  n u m b e r s  is h o w e v e r  i m p o s s i b l e .  So this c o n t r o l  o n l y  e x t e n d s  o v e r  a l f a n u m e r i c  v a r i a b l e s .  A l f a n u m e r i c  i n p u t  and o u t p u t  is a p p l i e d  w h e r e  e ve r  
it is p o s s i b l e ,  so v a r i a b l e s  and v e c t o r s  of v a r i a b l e s  are a l w a y s  i n d i c a t e d  with names.
The data f il es  n e e d e d  for the W e s t e r s c h e l d e  can be d i v i d e d  into two types:
• P r o g r a m  s p e c i f i c  input, w hi ch  are f i l e s  o n l y  u s e f u l l  in c o m b i n a t i o n  with the p r o gr a ms ,  and at l e a s t  p ar t  of the 

f i l e s  are o f t e n  u s e f u l l  for o t h e r  a p p l i c a t i o n s .  T he y  m o s t l y  c o n c e r n  s y s t e m  d e f i n i t i o n s  ( p h y s i c a l l y  and c h e m i c a l l y ) ,  and are a m i x t u r e  of i n s t r u c t i o n s  and data.
• D a t a  s p e c i f i c  for the W e s t e r s c h e l d e  like flows, t e m p e r a t u r e s  e t c .
The p r o g r a m  s p e c i f i c  i n p u t  can be d i v i d e d  into two types:
• Instructions.

I n s t r u c t i o n s  tell the p r o g r a m  w h a t  to do: t h e s e  i n s t r u c t i o n s  can be:
-  tell the p r o g r a m  w h a t  i np ut  to read
-  tell the p r o g r a m  w ha t  o u t p u t  to g e n e r a t e-  t el l  the p r o g r a m  w ha t  c a l c u l a t i o n s  to p e r f o r m-  set f l a g s  in the p r o g r a m
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• Qata.data are d i v i d e d  over:
-  num be r s,  real or i n t e g e rF o r m a t s  are g i v e n  as: f 6 . e.g. for a real w h i c h  o c c u p i e s  

6 p os it i o n s ,  i n c l u d i n g  a d e c i m a l  point, and i4 e.g, f or  an i nteger, w hi ch  is a l w a y s  r ig ht  j u s t i f i e d  (with 
l e a d i n g  bla nk s ).-  a l f a n u m e r i c  v ar ia b l e s .F o r m a t s  are g i v e n  as: a 6 e.g. for a a l f a n u m e r i c  v a r i a b l e  w ich o c c u p i e s  6 p o s i t i o n s .  A l f a n u m e r i c  v a r i a b l e s  are a l w a y s  l e f t  j u s t i f i e d  (with t r a i l i n g  b lanks).

B ot h  i n s t r u c t i o n s  and a l f a n u m e r i c  v a r i a b l e s  c o n t a i n  at l e a s t  six c h a r a c t e r s .  N u m e r i c a l  i n p u t  is s o m e t i m e s  free f o r m a t  (for 
i n t e r a c t i v e  users), but m o s t l y  f or m a t t e d ,  w h e r e  r ea ls  are g i v e n  
in 12 or 6 p os i t i o n s ,  and i n t e g e r s  in 4 p os i t i o n s .
S om e  i n s t r u c t i o n s  do c a r r y  opt io n s.  O p t i o n s  a re a l f a n u m e r i c  
v a r i a b l e s  and are p r o v i d e d  on the same line as the i n s t r u c t i o n s ,  in s p e c i f i e d  c o l u m n s  ( a l w a y s  six c h a r a c t e r s  per 
o p t i o n ).
I n s t r u c t i o n s  are o n l y  read in t h r e e  p a r t s  of the p rogram:
1. C H A R Q N W :

This is the m a i n  r o u t i n e  of the p r o gr a m.  It's o n l y  p u r p o s e  
is to read i n s t r u c t i o n s  and to c al l  s u b r o u t i n e s .

2. CHINMO:
C H I N M O  p e r f o r m s  i n p u t  far m u l t i  d i m e n s i o n a l  c a l c u l a t i o n s  in 
MUSIC. C H I N M D  is c a l l e d  when the i n s t r u c t i o n  T RA MD  in M AI N  is given.3. TIMEVA;
T I M E V A  r eads all i n s t r u c t i o n s  w h i c h  are not i n c l u d e d  in the d e f a u l t  C H A R O N  v ersion. T I M E V A  is c a l l e d  w hen in the i n s t r u c t i o n s  for C H I N M O  a f la g  T I M E D E P E N E N T  is set. It is 
c a l l e d  a f t e r  f i n i s h i n g  all C H I N M D  input,

All a l f a n u m e r i c  i n p u t  is l e f t  j u s t i f i e d  typed, t h a t  is, the 
f i r s t  c h a r a c t e r  is in the f i r s t  c o l u m n  a v a i l a b l e  for t h a t  input. 
T his i m p l i e s  that i n s t r u c t i o n s  a l w a y s  s t a r t  in c o l u m n  1, and o p t i o n s  s ta rt  in c ol u m n  7, or 13 etc.
W e s t e r s c h e l d e  s p e c i f i c  i n p u t  can h a v e  any for ma t ,  w h i c h  h o w e v e r  m o s t l y  is p r e s c r i b e d .  In the c h a p t e r  2 all d at a  f il es  w il l  be t r e a t e d  and the n e c e s s a r y  f o r m a t  given.

1.4 D I ME NS IONS

The m o d e l  d oe s  n o t  c o n t a i n  a n y  i n f o r m a t i o n  a b o u t  d i m e n s i o n s .The c h e m i c a l  e q u i l i b r i u m  m o d e l  u se s  d i m e n s i o n l e s s  G i b b s  free 
e n e r g y  p a r a m e t e r s  and d i m e n s i o n l e s s  c o n c e n t r a t i o n s  (mole f r a c t i o n s ) .  The m o d e l  c a l c u l a t e s  m a s s e s  in n u m b e r  of m o l e s  The u se r  o f t e n  has a c e r t a i n  s y s t e m  in m in d  w h i c h  h as d i m e n s i o n s .  So the- u se r  d e f i n e s  the d i m e n s i o n  of the p r o b l e m  him se l f,  by d e f i n i n g  or c o n f i n i n g  the p r o b l e m  to his system.
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I n c l u d i n g  k i n e t i c s  into the m o d e l  i n t r o d u c e s  time. It is 
i r r e l e v a n t  for the m o d e l  w h a t  time a xi s  is c hosen. It m a y b e  
s e c o n d s  b ut a ls o  c en tu r ie s .
I n c l u d i n g  . t r a n s p o r t  into the m o d e l  a g a i n  i n t r o d u c e s  l e n g t h  (or 
v o l u m e s )  into the p r o b l e m  and also t im e  (flow rates, d i s p e r s i o n ) .  A ga in  the u se r  is free to c h o o s e  his own 
d i m e n s i o n s .  The only d e m a n d  is the d e m a n d  of c o n s i s t e n c y  in all units. The p r e s e n t  p r o g r a m  e x p e c t s  the d i m e n s i o n s  day and m e t e r  to be used. S i n c e  n o r m a l l y  f lo w  r ates are e x p r e s s e d  in m 3/sec, 
t h e y  are c o n v e r t e d  by the p r o g r a m  to m 3/day. In the c h a p t e r s  d e s c r i b i n g  i np ut  f i l e s  and i n s t r u c t i o n s  e x p l a n a t i o n s  a re g iv en a b o u t  the d i m e n s i o n s  e x p ec t ed .

1.5 GE NERAL REMARKS

A m o d e l  w h i c h  is s t i l l  in d e v e l o p m e n t  n e v e r  can be d o c u m e n t e d  for ever. D u r i n g  d e v e l o p m e n t  of a m o d e l  u s e r s  s ti ll  w an t  to use the model. The p r e s e n t  v e r s i o n  f or the W e s t e r s c h e l d e  is c a p a b l e  
of d e a l i n g  with all c o n s e r v a t i v e  and o x y g e n  c o n s u m i n g  s u b s t a n c e s  and to run s c e n a r i o ' s  s p e c i a l l y  for t h e s e  p u r p o s e s .  O t h e rp r o c e s s e s  (e.g. H e a v y  m e t a l  a d s o r p t i o n )  can be i n c l u d e d  as well  
w i t h i n  the p r e s e n t  s t r u c t u r e  of the pro gr a m,  but are not yet p r o v i d e d  in i n s t r u c t i o n s  or d at a  files. S om e  p r o c e s s e s  may
r e q u i r e  r e p r o g r a m m i n g  of T I M E V A  or r e s e t t i n g  of d i m e n s i o n s .
E x a m p l e s  of e x t e n s i o n s  b e y o n d  the n u t r i e n t / c a r b o n / o x y g e n  p r o b l e m  
are i ncluded.

T hi s  m a n u a l  w as w r i t t e n  by N ico de Rooij, who is also r e p o n s i b l e  for the p r o g r a m  code. P a r t  of the r o u t i n e  T I M E V A  was w r i t t e n  by M a a r t e n  Q u b o t e r  who was also r e s p o n s i b l e  for g a t h e r i n g  and 
c r e a t i n g  the d at a  f i l e s  on l oa ds  etc. a nd the f i r s t  c a l i b r a t i o n  and p r o c e s s  f o r m u l a t i o n .  The p r o g r a m  for c a l c u l a t i n g  F L O W  rates 
was m a d e  by Jos. van Gils, who also w as r e s p o n s i b l e  for the 
d i p s e r s i o n  c a l i b r a t i o n .  The g r a p h i c a l  p a c k a g e  D2 was w r i t t e n  by M a r j o l e i n  Sileon, D3 was w r i t t e n  by Nico de Rooij, who also 
w ro te  the p o s t p r o c e s s i n g  f a c i l i t y  for c a l c u l a t i n g  f l u x e s  w i t h i n  the system.
The w h o l e  p r o j e c t  was u n d e r  the s u p e r v i s i o n  of Leo Pos tm a .  His 
h elp was e s s e n t i a l  in d e v e l o p i n g  the i m p l i c i t  t r a n s p o r t  s u b r o u t i n e ,  w i t h o u t  w h i c h  t hi s  m o d e l  c o u l d  not run on a PC.

1.6 WHAT IS IN THIS MANUAL

E v e r y w h e r e  in t hi s  m a n u a l  i n s t r u c t i o n s  are w r i t t e n  in c a p i t a l s ,  
u n d e r s c o r e d  and h i g h l i g h t e d ,  w he n  t h e y  are d e f i n e d  or u se d  in an 
e xample. T he y  are w r i t t e n  in c a p i t a l s  when t hey are refer r ed ,  as is the case for the n a m e s  of v a r i a b l e s  and n a m e s  of s u b r o u t i n e s .  
T hi s  m a n u a l  is d i v i d e d  in s e v e r a l  parts:
• C h a p t e r  2
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An o v e r v i e w  of all s o f t w a r e  for the W e s t e r s c h e l d e  p r o g r a m s  
and data f il es  t o g e t h e r  w it h  an o v e r v i e w  of the i n s t r u c t i o n s  u s e d .• C h a p t e r  3
E x a m p l e s  of i n p u t  and o utput.• C h a p t e r  A
S c e n a r i o  c a l c u l a t i o n s .

T hi s  m a n u a l  v e r s i o n  is f rom a u g u s t  1988.
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2 SOFTWARE FOR THE WESTERSCHELDE.

2.1 PR OGRAMS FOR THE WESTERSCHELDE.

Five p r o g r a m s  ara d e l i v e r e d  by DHL to a s s i s t  the a n a l y s i s  of the 
W e s t e r s c h e l d e ¡

CHARONW
C H A R Q N W  is the W e s t e r s c h e l d e  v e r s i o n  of the m o d e l  C HARON. It is the main p r o g r a m  for the W e s t e r s c h e l d e  a n a ly s is .  The 
s o u r c e  code of T I M E V A  is d e l i v e r e d  too, so the u s e r  can 
a d j u s t  the m o d e l  to h i s  r e q u i r e m e n t s .

AFVC
AFVC c a l c u l a t e s  time d e p e n d e n t  f l o w s  b a s e d  on i n p u t  f l o w s  for 36 d e c a d e s  of five d i f f e r e n t  ori gi n s.  The o u t p u t  are the 
flow rates b e t w e e n  all C H A R O N W  s e g m e n t s ,  and b e t w e e n  s e g m e n t s  and b o u n d a r i e s .  (all t i m e d e p e n d e n t  e x c h a n g e s  as 
n e e d e d  by CHA RO N W.

FUN
FUN is u s e d  for p r e -  and p o s t p r o c e s s i n g  C H A R O N W  i n p u t  and output. The i n s t r u c t i o n s  P R M U R E  and P O S T R O  are e s s e n t i a l  for the W e s t e r s c h e l d e
PRMURE
P R M U R E  r e s h u f l e s  the s t a n d a r d  C H A R Q N W  o u t p u t  (wh ic h  is s t r u c t u r e d  a c c o r d i n g  to time, segment, v a r i a b l e )  i nt o  a m o r e  
r e a d a b l e  v ersion, s t r u c t u r e d  a c c o r d i n g  to v a r ia b le ,  time and s egment. (A m a t r i x  with t ime and d i s t a n c e  axis for each v a r i a b l e ) .  The o u t p u t  of P R M U R E  is i n p u t  for the p lo t  p r o g r a m s .
POSTPD
P O S T P Q  is a p r o g r a m  w hi ch  r eads o u t p u t  from a C H A R O N W  run and c a l c u l a t e s  f l u x e s  as a r e s u l t  of t r a n s p o r t  and k i n et i cs .
It is u se d  to c o n t r o l  the m a s s b a l a n c e  of the model, and toi l l u s t r a t e  w he re  the m a i n  l oa ds  e n t e r  the s y s t e m  (to 
i l l u s t r a t e  if s o m e t h i n g  c o m e s  in f ro m  the N or th  sea or goes out), and w he re  the k i n e t i c s  p l a y  a role (or no role). It g iv es  b a l a n c e s  of:
-  L oa ds  per c o m p o n e n t  per s egment, ( a b s o l u t e  v a l u e s )-  L o a d s  per c o m p o n e n t  p er segment, ( p o r c e n t u a l  v a l u e s )
-  C h a n g e s  in slow r e a c t a n t s  ( a b s o l u t e  v a l u e s  per m 3 per s e g m e n t  )
-  C h a n g e s  in slow reactants' ( p e r c e n t u a l  v a l u e s  per' m 3 per s e g m e n t )
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C h a n g e s  in c o m p o n e n t  c a u s e d  by slow r e a c t a n t s  ( a b s o l u t e  v a l u e s  per m 3 per s e g m e n t )C h a n g e s  in c o m p o n e n t  c a u s e d  by slow r e a c t a n t s  
( p e r c e n t u a l  v a l u e s  per m 3 per s e g m e n t )
C h a n g e s  in c o m p o n e n t  c a u s e d  by slow r e a c t a n t s  and l oa ds  ( a b s o l u t e  v a l u e s  p e r  s e g m e n t )
C h a n g e s  in c o m p o n e n t  c a u s e d  by slow r e a c t a n t s  and l oads  
( p e r c e n t u a l  v a l u e s  per s e g m e n t )

D2
02 p l o t s  m o d e l  r e s u l t s  or m e a s u r e m e n t s  on the dis pl a y.  Two p o s s i b i l i t i e s  exist:
-  G r a p h s  with v a r i a b l e  v a l u e  a g a i n s t  time for a p a r t i c u l a r  segment.
-  G r a p h s  with v a r i a b l e  v al ue  a g a i n s t  d i s t a n c e  for a p a r t i c u l a r  decade.
The i n p u t  for this p r o g r a m  is the o u t p u t  of PRM UR E ,  or a 
u s e r  s u p p l i e d  file w h i c h  has the same s t r u c t u r e .  A f il e  with m e a s u r e m e n t s  a c c o r d i n g  to this s t r u c t u r e  is a l r e a d y
a va il a bl e .  Two i np ut  f il es  can be h a n dl e d,  e.g.m e a s u r e m e n t s  and c a l c u l a t i o n s ,  or two d i f f e r e n t  s c e n a r i o  
c a l c u l a t i o n s .  The p l o t s  c an be p r i n t e d  on m a t r i x  or l a s e rp r i n t e r s .

030
(see also C H A R O N  m a n u a l )
D3D p lo ts  m o d e l  r e s u l t s  or m e a s u r e m e n t s  on the d i s pl a y.  It
m a k e s  3 - d i m e n s i o n a l  g r a p h s  with v a r i a b l e  value, d is t a n c e ,  and time as the t h r e e  axis. I np ut  is the o u t p u t  of P R M U R E( i n s t r u c t i o n  in FUN), or a f il e  with s i m i l a r  s tr u c t u r e .  Twof il es  can be h a n d l e d  if t hey have e x a c t l y  the same s t r u c t u r e  
(same s i 2 e of m a t r i x  for a v a r i a b l e ) .  W h e n  two f i l e s  are h andled, the p l o t s  for a v a r i a b l e  of the two f i l e s  can be s w a p p e d  on the d i s p l a y  w hi ch  c l e a r l y  s ho ws  the d i f f e r e n c e s  
b e t w e e n  t he two f il es  for that v a r i a b l e  (or it s h o w s  no d i f f e r e n c e ) .  The p l o t s  can be p r i n t e d  on m a t r i x  or l a s e r  p r i n t e r s .

The s ou r c e  c o d e s  of the n e x t  p r o g r a m s  are a v a i l a b l e :
AFVCT I M E V A

The e x e c u t a b l e s  of the n ex t  p r o g r a m s  are a va il a b l e :
AFVCCHARONW
FUN
02
030

R e l o c a t a b l e s  of all r o u t i n e s  n e c e s s a r y  to link to the C H A R O N W  e x e c u t a b l e  are a va il a bl e .
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02 and D30 are w r i t t e n  in T U R B O - P A S C A L ,  all o t h e r  p r o g r a m s  inF ortran. This s o f t w a r e  is r e c o g n i s a b l e  by the e x t e n s i o n  used in
the M S - D O S  systems
• - . f o r -  for f o r t r a n  code• _ .o b j -  for f o r t r a n  r e l o c a t a b l e s  ( c o m p i l e d  f o r t r a n  code)• - . e x e -  for f o r t r a n  e x e c u t a b l e s  ( l i nk e d  f o r t r a n  r e l o c a t a b l e s )
• - . c o m -  for c o m p i l e d  p a s c a l  c od e  (N.B. T u r b o - p a s c a l  p e r f o r m s  

c o m p i l a t i o n  and l i n k i n g  in one)

2.2 DATA FILES FOR THE WESTERSCHELDE.

B e s i d e s  the p ro gr a ms ,  d at a  f i l e s  are n e c e s s a r y  as i n p u t  for the 
p rogr a ms .  C h a n g e s  in d ata f i l e s  have to be m a d e  by the user to 
p e r f o r m  d i f f e r e n t  kind of c a l c u l a t i o n s ,  (the g r a p h i c a l  p a c k a g e s  h a v e  the p o s s i b i l i t y  to c o m m u n i c a t e  with the u s e r  by m e a n s  of 
q u e s t i o n s  and a n s w e r s  via c o n s o l e  and k e y b o a r d ) .  In F o r t r a n  c o m m u n i c a t i o n  is p e r f o r m e d  on u nit n u m b e r s 1 . F or that r ea so n  
unit n u m b e r s  w il l  be m e n t i o n e d  h er e  as r e f e r e n c e  is m ad e  to i n p u t  or o u t p u t  files,
M S - D O S  c o m m a n d s  can be g iv en  f r o m  the c o n s o l e  or can be p l a c e d  in a file on disk. In the l as t  c as e  t y p i n g  the n am e  of t ha t  file e x e c u t e s  the c o m m a n d s  in t ha t  file. These f i l e s  m u s t  h av e  the e x t e n s i o n  .bat In the r e m a i n d e r  of this m a n u a l  e x a m p l e s  of .bat 
f il es  will be given.
The d ata f il es  will be t r e a t e d  with the p r o g r a m s  w h i c h  use or 
p r o d u c e  them.

2.3 P ROGRAM AFVC.

This p r o g r a m  c r e a t e s  the t i m e d e p e n d e n t  i n p u t  file w ith f l o w r a t e s  for the p r e s e n t  s c h é m a t i s a t i o n .  The p r o g r a m  has to be c h a n g e d  if 
a n o t h e r  s c h é m a t i s a t i o n  is chosen. This p r o g r a m  h a s  one i n p u t  file and one o u t p u t  file (unit 10 c.q. u n i t  20). P o s s i b l e

1 F o u r  p o s s i b i l i t i e s  e x i s t  to link a f o r t r a n  u n i t  n u m b e r  ( which 
are in the r ange of 0 to 255) to a M S - D O S  file. A so c a l l e d  open  
s t a t e m e n t  in the pro gr a m,  in w hi ch  case that u n i t  i s ' a l w a y sc o n n e c t e d  to the same M S - D O S  file name. To do n o t hi n g,  in w h i c hc as e  the p r o g r a m  asks the u se r  to s u p p l y  a f i l e n a m e  on the m o m e n t  it n e e d s  that file. (File name m i s s i n g  or b l a n k  - p l e a s ee n t e r  file name U NI T  12? ),.The t hi rd  p o s s i b l i t y  is to s u p p l y
the f i l e n a m e s  in the p r o g r a m  c al l  line in the o r d e r  in w h i c h  
they are used. (e.g.¡ C H A R O N W  w e s t . i n p  w es t . o u t ) .  M i s t y p i n g  of n a m e s  r es u l t  in an ABORT, w ro ng  o r d e r  of n a m e s  c an r e s u l t  in an 
o v e r w r i t e  of an i np ut  file. T hi s  m e t h o d  t h e r e f o r e  o n l y  s h o u l d  be 
u s e d  in a .bat (see l ater) or for s i m p l e  p r o gr a ms ,  with a few files. The last m e t h o d  read n u m b e r s  and f i l e n a m e s  as a p a r t  of the i n p u t , ’ and o p e n s  the files. This m e t h o d  is m o s t l y  u se d  for 
CHARONW, with the i n s t r u c t i o n  FILES, (see also C H A R O N  m a n ua l ).
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d e t e c t e d  e r r o r s  are w r i t t e n  to unit * (the c o n s o l e )  It reads 
f rom unit IO: ( AF VC . IN P )¡
• n u m b e r  of s e g m e n t s  and n u m b e r  of d e c a d e s  (215)« for each d e c a d e  5 f l o w s  are read ( m 3/ sec) (5F 10 . )  t hese

f l o w s  are d e f i n e d  as:
-  F lo w  S c h e l l e-  F l o w  K a n a a l  S en t  T e r n e u z e n
-  P o l d e r  l o a d s-  P r e c i p i t a t i o n  ( p o s i t i v e )  or E v a p o r a t i o n  ( n e g a t i v e )
-  I n d u s t r i a l  l oa ds• for e ach seg me n t,  the p e r c e n t u a l  c a n t i b u t i o n  ( c u m u l a t i v e )  of the 5 f lo ws  is g i v e n  ( n u m b e r  1 e n t e r s  s e g m e n t  1, n u m b e r  2 e n t e r s  s e g m e n t  2, etc.)

It w r i t e s  to u n i t  20 for e ac h  d e c a d e  38 f l o w s  as d e f i n e d
a c c o r d i n g  to the p h y s i c a l  s c h é m a t i s a t i o n  of CHA RQ N W,  as g iv en  in 
the file w e s t . h y d  (see later). (10 F8 . )  This i m p l i e s  t ha t  this p r o g r a m  c a n n o t  be c h a n g e d  w i t h o u t  r e d i f i n i n g  the p h y s i c a l
s c h é m a t i s a t i o n  or reverse.
The 1933 i n p u t  f il e  is A F V C. I NP ,  the 1983 o u t p u t  file is
W E S T . O E B  The l a s t  b l o c k  of 4 l in es  in W E S T . O E B  is r e p e a t e d  s in ceC H A R O N W  r eads i np ut  for d e c a d e  37 in d e c a d e  36 (it r eads 37
t im es  a f l o w  rate when it p e r f o r m s  c a l c u l a t i o n s  for 36 d e c a d e s )
U s a g e  -.
A FV C  a f v c . i n p  w e s t . d e b

T a b l e  1 
File afvc. i np .

20 36 - . .  1 ...  1
165. 28. 78. 9. 6.
182. 22. 48. 4 . 6.--  30 more l i n e s  ---
74. 10. 18. 7. 6.
61. 10 . 23. 2. 6.
78. 13. 54. 6. 6.100. 0. 0. 0. 0.

100. 0. 0. 0. 0.
--  15 m or e l in es  ---100. 100. 88. 67. 100.100. 100. 88. 67. 100.100.

i
100. 100. 100. 100.

. 1

The f ir st  l ine in file a f v c . i n p  t el ls  that t he re  are 20 s e g m e n t s
and 36 d e c ad e s.  The s e c o n d  line g i v e s  f lo w  r at es  in the f irstdecade;
• Sch el l e:  165 m 3/sec,• K a n a a l  Gent T er n e u z e n :  28 m 3/sec,
• P o l d e r  loads-. 78 m 3/sec,• P r e c i p i t a t i o n  9 m 3/sec,
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Industrial loads 6 m3/sec,

One l in e  b e f o r e  the last line tells;
• 100% of the S c h e l l e  f low e n t e r s  s e g m e n t  19• 100% of f l o w  K a n a a l  G en t  T e r n e u z e n  e n t e r s  s e g m e n t  19
• 38% of the P o l d e r  L oa ds  e n t e r s  s e g m e n t  19• 67% of the p r e c i p i t a t i o n  e n t e r s  s e g m e n t  19
• 100% of the i n d u s t r i a l  l o a d s  e n t e r s  s e g m e n t  19

T ab le  2 
F il e  w es t . d e b .

1 6 5 .0 0 0  1 6 5 .0 0 0  1 6 5 .0 0 0  1 6 5 . 0 0 0  1 6 5 .7 8 0  1 75 . 9 2 0  1 7 6 . 7 0 0  1 7 7 . 4 8 0  2 0 1 . 0 6 02 0 1 . 0 6 0  2 1 3 . 2 4 0  2 1 3 . 2 4 0  2 1 3 . 2 4 0  2 1 3 . 2 4 0  2 1 3 . 2 4 0  2 7 3 . 6 7 0  2 7 3 . 6 7 0  2 7 3 . 6 7 0
2 8 . 0 0 0  9 .3 60  2 1 . 8 4 0  9 . 3 6 0  2 8 . 0 8 0  0 .9 00  1 .8 00  3 . 3 3 0  0 . 0 0 0
0 .0 00  0 .780 0 . 7 8 0  0 .780 0 .780 0 .8 40  1.020 1.020

  35 b l o c k s  of 4 l i n e s  m o r e  ----
7 8 . 0 0 0  7 8 . 0 0 0  7 8 . 0 0 0  7 8 . 0 0 0  7 8 . 7 8 0  8 6. 0 4 0  8 6 . 8 2 0  8 7 . 6 0 0  1 0 4 . 1 6 0

1 0 4 .1 6 0  1 1 2 . 8 6 0  1 1 2 .8 6 0  1 1 2 . 8 6 0  1 1 2 . 8 6 0  1 1 2 . 8 6 0  1 4 8 . 5 4 0  1 4 8 . 5 4 0  1 4 8 . 5 4 0
1 3. 00 0  6 . 4 8 0  1 5. 12 0  6 . 4 8 0  1 9. 44 0  0 . 6 0 0  1 .200 2.220 0 , 0 0 00 .0 00  0 . 7 8 0  0 . 7 8 0  0 . 7 8 0  0 .7 80  0 . 8 4 0  1 .020 1.020

j

The file w e s t . d e b  is o n l y  i n t e r p r e t a b l e  with the p h y s i c a l  s c h é m a t i s a t i o n  give later. Each n u m b e r  g i v e s  a f l o w  rate b e t w e e n  
s egme n ts ,  or b e t w e e n  s e g m e n t s  and b o u n d a r i e s .

2.4 PR OG R A M  CHARQNW

This p r o g r a m  has 8 i n p u t  f i l e s  and 7 o u t p u t  files. S i n c e  one file is i np ut  as well as o u t p u t  it uses 14 files.

unit 8;
T hi s  is the s t a n d a r d  i n p u t  f ile for CHA RO N W,  w h e r e  it reads all its i n s t r u c t i o n s  ( WE S T . I N P )
The f i r s t  part of the file c o n t a i n s  the f il e  d e f i n i t i o n s  ( c o n n e c t i n g  f o r t r a n  unit n u m b e r s  with M S - D O S  f i l e n a m e s ) .
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Table 3
File definitions in WEST.INP

F IL ES
13 w e s t , e l 3
10 w e s t .hyd
28 w e s t ,vec
U w e s t , h o u
22 w e s t .opp
32 west.tern
12 w e s t . d e b
17 w e s t .bnd
92 UN w e s t .tmp
91 w es t  ..out
73 w e s t .uit
END

The i n s t r u c t i o n  F I L E S  t e l l s  the p r o g r a m  to read filed e f i n i t i o n s ,  (see C H A R O N  m a n u a l ) .  F r o m  the t otal n u m b e r  of 
f il es  u se d  t h r e e  f il es  are n o t  g iv en  in the a bo ved e f i n i t i o n s .-  Unit 8, W E S T . I N P  itself,
-  U ni t  9, the o u t p u t  file w h i c h  e c h o e s  i n s t r u c t i o n s  and g iv es  m es s a g e s ,
-  Unit 14, the s c e n a r i o  file, (see lat er )
T h e r e f o r e  t h e s e  f il es  are g i v e n  on the c o m m e n t  line like':
CH AR ON W WE ST . I N P  WEST. MS G W EST.SQO
See C h a p t e r  2.4.1 for a d e t a i l e d  d e s c r i p t i o n  of W ES T . I N P .  

u n i t  9:
This is the s t a n d a r d  o u t p u t  file for CHA RO N W,  w he re  it 
e c h o e s  its i n s t r u c t i o n s  and g i v e s  i n t e r m e d i a t e  r esults. ( WE ST . M S G )

unit 2 8 1

This is the file w h e r e  C H A R O N W  r e a d s  its g u e s s  f or the x - v e c t o r  w he n  the o p t i o n  O UT P U T  is g iv en  in the S OL VE  
i n s t r u c t i o n .  ( W E S T . V E C )  Per line, name of s p e c i e s  and value. T his is an i n p u t  file as well as an o u t p u t  file. C H A R O N W  
w r i t e s  its f i n a l  s o l u t i o n  to that file. S in ce  it is an i np ut  
file it m u s t  exist, a file with one r ec or d  f i l l e d  with b l a n k s  is a c c e p t e d  h owever, format: ( A 6 , 4 X , F 1 2 . )

unit 13:
T his is the file w h e r e  the m o r e  d i m e n s i o n a l  v e r s i o n  puts its 
i n t e r m e d i a t e  m e s s a g e s .  No real i m p o r t a n t  o u t p u t  is w r i t t e n  
to t h a t  file, e x c e p t  p o s s i b l e  e r r o r s  d e t e c t e d  in the i nput
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stream. So a f t e r  c h a n g i n g  i n p u t  files, one s h o u l d  c o n s u l t  
it. (W E S T .E l 3 )

unit 10 :
T his file c o n t a i n s  the p h y s i c a l  s c h é m a t i s a t i o n .  ( WE S T . H Y D )  
See G h a p t e r  2.4.1 for a d e t a i l e d  d e s c r i p t i o n .

unit 11:
To t hi s  file the p r o g r a m  e c h o e s  its i n p u t  of the p h y s i c a l  s c h é m a t i s a t i o n .  It also c o n t a i n s  an o v e r v i e w  of r e s i d e n c e  t imes per s e g m e n t  (for the i n t i a l  s u p p l i e d  f l o w  rates), and 
p o s s i b l e  e rr o r s  in m a s s  b a l an c e.  ( WE ST . H O U ) .

unit 14:
This file is used when in file u n i t  8 ( W E S T . I N P )  a t r a n s f e r  
is m a d e  to this file to read t h e r e  t he s p e c i f i c  i n p u t  in 
r o u t i n e  TIMEVA. T his i np ut  m a y  also be s u p p l i e d  in u n i t  8, but it is for s c e n a r i o  c a l c u l a t i o n s  e a s i e r  to k ee p  one file 
w h i c h  is used for all c a l c u l a t i o n s  and s e p a r a t e  (much s m a l l e r )  f i l e s  w h i c h  c o n t a i n  s p e c i f i c  s c e n a r i o  input. 
(W E S T .S00 )See C h a p t e r  2.4.1 for a d e t a i l e d  d e s c r i p t i o n .

unit 22:
This file c o n t a i n s  s u r f a c e  a r e a ' s  for all s e g m e n t s  (in m 2 ).One v al ue  per line for e a c h  s e g me n t.  T h e s e  are u s e d  with
the v o l u m e s  s u p p l i e d  in W E S T . H Y D  to c a l c u l a t e  a v e r a g e  depth. 
The d ep th  is n e c e s s a r y  for the c a l c u l a t i o n  of gas t r a n s f e r(02 and C02). ( WE ST . QP P ).  Format: <F9.).

T a b l e  4 F il e  w e s t. o pp .
19SOOOO.
2537000.- 16 m or e  l i n e s  ---33756000.
t_________________________________________________________________________ i

unit 12:
This f il e  c o n t a i n s  the t im e  d e p e n d e n t  f l o w s  (West, deb, See c h a p t e r  2.3),

u n i t  17:
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This file c o n t a i n s  the time d e p e n d e n t  b o u n d a r i e s .  For w h i c h  v a r i a b l e s  and for w hi ch  b o u n d a r i e s ,  time d e p e n d e n t  v a l u e s  are g iven is s p e c i f i e d  in file u nit 8 ( W E S T . I N P )  or in unit  14 ( WE ST . SO O ).  The next t a b l e  c o n t a i n s  a p a r t  of this file as u se d  for the p r e s e n t  v e r s i o n  and as s p e c i f i e d  in W E S T . S O O .  It c o n t a i n s  22 b o u n d a r i e s ,  2 l i n e s  per decade, (see W E S T . S O O ) .  T hi s  file a ls o  r e p e a t s  the i n p u t  for the 
l ast decade, just as is done with file W E S T . O E B .  The f o r m a t  
is s p e c i f i e d  u n d e r  the i n s t r u c t i o n s  w hi ch  s p e c i f y  w ha t  time 
d e p e n d e n t  b o u n d a r i e s  to read.

T a b l e  5 
File w est.bnd.

I--------------------------------------- ----------------------------11 5 8 4 1 . 0  10,300 1.390 1.000 2 .400 3 .0 00  4 .400 .150 m o r e.580 8 .360 .670 4 .450 3 . 5 0 0  3 .8 00  1.200 .750 — > m o r e154 77 . 0  1 0. 40 0  1 .750 1.400 2 .400 3.000 4 ,400 .240 --> m or e.580 8 . 3 6 Q  .670 4 .4 50  5 . 6 0 0  4 -0 00  1 -300 .860 --> m o r e
— - 34 b l o c k s  of 2 l i n e s ---173 72 . 0  9 .900 1.750 2 .000 4 .700 2 .6 00  3 . 1 0 0  .150 — > m o r e

1.220 6 .320 1.240 3 .4 30  .100 7 .4 00  2 .6 00  .560 — > m or e

unit 32
This file c o n t a i n s  the time d e p e n d e n t  ' t e m p e r a t u r e s  of the 
s e g me n ts .  ( W E S T . T E M )  T hi s  file also r e p e a t s  the i n p u t  for 
the l as t  decade, just as is done w it h  file W E S T . O E B .  The f o r m a t  is ( 1 9 F 5 .).

T a b l e  6 
File west.tern.

1----6.5 6.5 6.5 6.7 6.4 6.1 5.7 5.4 5.1 4.8 4.9 4.2 1—  >7.8 7.8 7.8 8.0 7.7 7.4 7.0 6.7 6.3 5.9 5.5 5.1 - >
6.7
i

34 m o r e  l ines 6.7 6.7 6.7 6.7 6.7 6.7 6.7 6.6 6.5 6.2 5.6
____1

unit 91
This f ile c o n t a i n s  the o u t p u t  of the m o d e l  c a l c a u l t i o n s . This o u t p u t  is g i v e n  per time per segment. Each o u t p u t  item c o n s i s t  Of:
-  Time, ( de c a d e  n u m b e r )-  S e g m e n t  n u m b e r  at V l i s s i n g e n ,
-  pH.EH.
-  On the same line as the p r e v i o u s  i n f o r m a t i o n  a m a x i m u m  of 6 m o r e  v a r i a b l e s  as s p e c i f i e d  in the input.

IS



More l in es  with a m a x i m u m  of 6 v a r i a b l e s  if m o r e  o u t p u t  
is requested.

Table 7 File w e s t . o u t
0 1 7 . 69 .78 1 . 332 E- 0 1 1. 9 4 3 E — 11 2. 497E + 00 3 . 5 7 5 E - 0 1 --5 . 0 0 0 E - 0 4  1. 176E+01 1 .. 5 0 2 E+ 0 1  1 .3 0 1 E + 0 0

--  17 b l o c k s of 2 l i n e s  m o r e — ----
0 19 8. 34 .77 7 . 8 5 3 E + 0 0 1. 4 97E- 13 2 . 4 7 0 E + 0 0 3 . S 11E - 01 —

5 . 0 0 0 E - 0 4  2. 1 07 E+ 0 0 8,. 6 7 5 E - 0 2  1 . 2 6 0 E - 0 1--  much m or e l ines -----
360 1 7. 67 .79 1 . 480E + 00 1. 9 09E- 12 2. 402E + 00 7 . 0 63 E  + 00 —6. 0 07E-01 2. 4 17E+01 1.. 7 8 5 E+ 0 1  2 .7 0 9 E + 0 0

--  17 b l o c k s of 2 l i n e s  m o r e - - ------------

360 19 8. 10 .79 9 . 6 4 4 E + 0 0 1 .665E- 13 2 . 4 5 7 E + 0 0 2 . 3 6 1 E - 0 1  —

i ...........

3.0 8 1 E - 0 1  4. 2 7 7 E+ 0 0 1 . 57 0 E - 0 1 4 . 963 E- 0 1
I

unit 92
This file c o n t a i n s  all i n f o r m a t i o n  on e x c h a n g e s  with b o u n d a r i e s  and c h a n g e s  t h r o u g h  k i n e t i c s  per seg me n t.  It is 
used as i n p u t  by the p r o g r a m  PQSTP. The file is u n f o r m a t t e d ,  so not readable. ( WE S T . T M P )

unit 73
This file c o n t a i n s  the last c r e a t e d  x - v e c t o r s  per segment. 
(Name, value, s e g m e n t  n umber). It can be used to i n i t i a l i z e  
n ew s t a r t i n g  c o n d i t i o n s  for a next y ear s i m u l a t i o n .  Or when a y e a r  is r ea l l y  c y c l i c  to c re a t e  b e t t e r  s t a r t i n g  c o n d i t i o n s  
for the p r e s e n t  year. The f o r m a t  is e qu al  to the one r e q u i r e d  u n d e r  the i n s t r u c t i o n s  in u n i t  8 for i n i t i a l i z i n g  s t a r t i n g  c o n d i t i o n s  with i n s t r u c t i o n  X u n d e r  TRAMD. ( WE ST , UI I ).
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Table 9
File west.uit.

H+ 2 . 1 3 7 5 Q E - 0 5 1CL- . 1. 1 2 1 12 E +0 1 1
0H- 1 . 0 7 2 3 1 E - 0 4 1---  much m o r e  l i n e s
D BÛQ2 8. 5 4 9 5 7 E - 0 2 18
Q B Q O N 4 . Q 8 6 4 5 E - Û 1 18
N I T R I F 4 . 6 4 8 2 4 E - 0 1 18
O E N I T 3 . 6 8 1 5 9 E - 0 1 18
H+ 8 . 0 6 8 3 9E-Q6 19
CL- 4 . 8 0 2 1 1E+02 19
QH- 2 . 5 6 1 1 8E-Q4 19
H20 5 .5 51 0 1 E  + 04 19CQ2 6 .2 7 6 0 6 E - Ö 2 19---  much m o r e  l i n e s
0 B002 3 . 8 9 8 5 1 E - 0 2 19
0 8 0 D N 4. 6 3 9 0 4 E - 0 1 19
N I T R I F 3. 5 6 2 3 3 E - 0 1 19
O E N I T
t

3 . 1 06 2 5 E - 0 1 19

2.4.1 I nstr uc tio ns  CHARONW.

T hree f i l e s  n e e d  a m or e  i n t e n s i v e  e x p l a n a t i o n :
UNIT 8 ( W E S T . I N P )
UNIT 10 (W E S T .HYD )
UNIT 14 ( WE S T . S O O )

The n e x t  t a b l e  c o n t a i n s  the m o s t  s i m p l e  e x a m p l e  of i n p u t  for 
unit 8. An e x a m p l e  w h e r e  only C h l o r i d e  is t a k e n  i nt o  account. For a d e t a i l e d  e x p l a n a t i o n  one is r e f e r r e d  to the C H A R O N  man ua l ,  
a s h o r t  e x p l a n a t i o n  is g i v e n  b e t w e e n  b r a c k e t s  in the e x a m p l e  file.
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Table 9
File westc.inp

C LE ARM U L T I P L I E R S
1000.0
R OW SCL-
END
M A T R I XW A T E R

CL-END
T E M P E R A T U R E  25. 0
N O M E S S A G E S  S OL VE  O UT PU T  0 U T P T 2  
S L O W I N P U T  ENO
T R A M O  I MP L I C  
T I M E D E  
B N O A L L  
1 . 0

250

( C l e a r s  m e m o r y )( m u l t i p l y  R OW S  i nput)
( Read n a m e s  and v a l u e s  of c o m p o n e n t s )

BNOCL-
CL-CL-ENO
X

0-15(Set
250

100

CL- 2.25 E + 01 1CL- 2.25 £ + 01 2CL- 2. 25 E+01 3CL- 2 . 82 E+01 4CL- 3.9 E+01 5CL- 5.0 E+01 6CL- 6.1 E+01 7CL- 7 . 2 E+01 8CL- 9 . 7 E+01 9CL- 1.23 E +0 2 10CL- 1 . 67 E +02 11CL- 2 ,14 E +02 12CL- 2.50 E +0 2 13CL- 2 . 87 E +02 14CL- 3. 45 E +02 ISCL- 3.94 E +02 16CL- 4. 00 E+02 17CL- 4 . 14 E+02 18CL- 4 . 4 E+02 19

(Read n a m e s  and s t o c h i o m e t r y  of s p e c i e s )
0.0 1.0 CL-

(Read t e m p e r a t u r e )
(Set flag f or n o m e s s a g e s )(Solve s y s t e m  and read g u e s s  f ro m  u ni t  28)
( S u pp l y  o u t p u t )(Read s lo w  r ea ct i on s ,  H er e  d u m m y  i n s t r u c t i o n )
(Call More Dim. s u b r o u t i n e  with i m p l i c i t  t r a n s p o r t )  
(Set flag to call T I M E V A  e ac h  time step)(Set all b o u n d a r i e s  for all s p e c i e s  at specif, v a l u e )

bound, for spec, s pecies, at spec v a l u e  f or spec, b o u n d )  
.25 1.0 3.0 4 5 6

( I n i t i a l i z e  s y s t e m  per s e g m e n t )

END

continued on next page
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c o n t i n u e d  from p r e v i o u s  p ag eFile w e s t c . i n p
OUT P U T  CL- ENO 
END 
S CA LE  
0.000001 
SOLVE 

1 2 S OLVE 
11 12 O E L T T I M E  2.5 

TIME 360, 0 
P ER O U T  

4END9999
FILE14EXIT

35 . 5
{■Supply o u t p u t  for spec, s p e c i e s  w it h  c o n v e r s i o n )
( af te r  this end o u t p u t  for c o m p o n e n t s )
( sc al e  v o l u m e s ,  flows, a r e a ' s )
( Solve for s p e c i f i e d  s e g m e n t s )3 4 5 6 7 8 9 10

13 14 15 16 17 18 19
(Set timestep size)
(Set duration time of simulation)
( G e n e r a t e  o u t p u t  per spec, n u m b e r  of c a l c u l a t i o n s )  
(4 * d e l t t  of 2.5 is 10, so each d e c a d e )
( g e n e r a t e  a l l m e s s a g e s  at time 9 9 9 9 ) ( s o  nev er )  
( t r a n s f e r  c o n t r o l  in T I M E V A  to u n i t  14)
( d e f a u l t  i n p u t  in T I M E V A  is a ls o  8)(Stop e x e c u t i o n )

The n e x t  t a b l e  c o n t a i n s  the file for unit 14 f r o m  the p r e v i o u s  t a b l e .

T a b l e  10 File w e s t c  . sOO
( I n s t r u c t i o n s  in t i m e v a
( V a r i a b l e  c o n c e n t r a t i o n s  in b o u n d s  (in G /m 3  + m o l w e i g h t )  V A R C 0 N  (Cl at b o u n d  2 has a t i m e v a r i a b l e  b o u n d )CL- 35.5 2END

(F 7 .0,/ )
( f o rm a t  for r e a d i n g  time v a r i a b l e  b o u n d  f r o m  W E S T . B N D )  ( FLOW Z o o m m e e r  )F L O W Z O O M M E E R

0.0
( s p e c i f y  f a c t o r  f or s c h e l l e  flow)

F L 0 W S C H E L L E
1.0

END (END i n s t r u c t i o n  T I M E V A )

The n ex t  t ab le  c o n t a i n s  the p r e s e n t  s t a n d a r d  i n p u t  w h e r e  all 
p r o c e s s e s  are inclu d ed .  E x c e p t  from a d e l e t i o n  in l i n e s  in the 
i n i t i a l i s a t i o n  p er s e g m e n t  ( i n s t r u c t i o n  X u n d e r  T R A M D  ), t h e  file is c o m pl e te .
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The next components are taken into account:

• H+ and O H- for all h y d r o l y s i s  r e a c t i o n s  and for w a t e r  
i t s e l f .• C l- as a c o n s e r v a t i v e  s u b s t a n c e ,  to c o n t r o l  t ra n s p o r t .

• EL- for all r edox r e actions.
• R-ES for a no xi c i t y .In the case t h a t  m or e  o x y g e n  is c o n s u m e d  by d e c a y  of o x y g e n  

c o n s u m i n g  s pecies, r e d uc e d  s p e c i e s  will be f o r m e d  norma l ly , 
(like Fe++, S=, e tc.) All t he se  s p e c i e s  are not t ak en  into a c c o u n t  in this f o r m u l a t i o n  but r e p l a c e d  by t he the r edox 
c o u p l e  R ES /R E S2 .  T he se  two s p e c i e s  are a r t i f i c i a l .  The c - v a l u e s  are c h o s e n  in such a way t ha t  as long as 02 is p r e s e n t  the c o m p o n e n t  R E S  w il l  be for a l m o s t  100% in the 
s p e c i e s  RES. The s p e c i e s  RES2. w il l  h ave a v e r y  l ow v alue(<1 .0 E -6  M O L / m 3 ). W h e n  02 b e c o m e s  e x h a u s t e d ,  the c o m p o n e n t
R E S  will s wi t c h  to s p e c i e s  RES2, l i b e r a t i n g  the 02 c o m p o n e n t s .  W h e n  o x y g e n  b e c o m e s  a v a i l a b l e  again, the 
r e v er s e  r e a c t i o n  t ak es  p l a c e  i m e d i a t e l y .  Sc RES2 is the e q u i v a l e n t  of A N O X I C I T Y ,  or n e g a t i v e  02. The a m o u n t  of c o m p o n e n t  RES will be k e p t  c o n s t a n t  in the w ho le  system.

• H 2 C 0 3  for all C p ro ce s se s .• N H 4 +  for all N i t r o g e n  species.
• F A M M Q  to d i s t i n g u i s h  r e d u c e d  n i t r o g e n  (NH4+, and B OO N)  from

o x i d i z e d  N (NQ3-). N I T R I F  r e m o v e s  FAMMQ, c o n v e r t i n g  N H 4 +  to 
N 03 -  ( c o n s u m i n g  02 and p r o d u c i n g  acid).(N i t r i f i c a t i o n )• F B0D1 for BOD. FB001 i n h i b i t s  the i m e d i a t e l y  c o n v e r s i o n  f rom c o m p o n e n t s  in BÛ01 to o t h e r  e q u i l i b r i u m  s p e c i e s  (it i n h i b i t s  
the r eaction: BOD + 02 -> 002). E x t r a c t i o n  of FB001 by slow r e a c t a n t  D B0 D1  m a k e s  this r e a c t i o n  p os si b le .
(B00 o x y d a t i o n )• F B 0 D 2  for B0D2. The same as for the p r e v i o u s  c om p o n e n t .  B0Q2 
s t a n d s  for s l o w l y  d e g r a b a b l e  o r g a n i c  c om p o u n d s ,  (only l o a d e d  to the s y s t e m  by the S ch e l l e ) .
(B00 o x y d a t i o n )• F A C B N  for BQDN. The same as for the p r e v i o u s  c om p o n e n t .  Slow  
r e a c t a n t  D B 0 D N  r e m o v e s  FACBN, c o n v e r t i n g  o r g a n i c  N to NH4+. by the Schel l e) .
(A m m o n i f i c a t i o n )

• F D E N  for d e n i t r i f i c a t i o n .  S lo w  r e a c t a n t  D E N I T  r e m o v e s  FDEN, r e m o v i n g  HN03 f ro m  the system.
(D e n i t r i f i c a t i o n )

U n d e r  the i n s t r u c t i o n  S L 0 W I N P U T  the s low r e a c t a n t s  are s p e c i f i e d  
w it h  t h e i r  rate c on s t a n t s .  The rate c o n s t a n t s  for t ype2 r e a c t a n t s  ( Q2AIR and C02A) are g i v e n  as t r a n s p o r t  c o e f f i c i e n t  ( m e t e r / d a y )
F or type 3 r e a c t a n t s  (all the o t h e r s  h ere) two c o e f f i c i e n t s  have to be s u p pl i ed :  •
• O e c a y  c o e f f i c i e n t  ( 1 / da y  ) at 20 d e g r e e  Cel ci u s.  (kl)
• T e m p e r a t u r e  c o e f f i c i e n t  ( Theta f o r m u l a  ).{k2 ) (NOTE: k2 has to be s p e c i f i e d  always. In the c as e  that no t e m p e r a t u r e  d e p e n d e n c y  is used, k2 is 1.0)
The rate c o e f f i c i e n t  is c a l c u l a t e d  a c c o r d i n g  to¡

k = kl * k2 * * ( t e m p  - 20.0) (2.1)
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Table 11
File west.inp

C LEARM U L T I P L I E R S1 000.0 1 Q Q 0 0 Q Q 0 . Q  1 .0
ROWSH+ 55.51 - 2 . 0 0 0 3 3 0 -2.0
CL- . 250
0H- 5 5 . 5 1 2 5 1 . 9 9 9 6 7 0 2.0
H 2 C 0 3 0 . 0 0 0 3 3 0
EL- - 4.0 -4.0
R ES 2.0
NH4 + 0 . 0 0Û25
F AMMQ 0 . 0 0 0 0 3 5 7
FBOOl .00001
F BOD2 .00001
F A C B N .00001
F DE N 0 . 0 0 0 0 0 1
F F A M Q ,000001
FIX1 .000001
FIX2 .000001
FIX3 .000001
ENDM A T R I X
W A T E R

H + 0.0 1 ,OQH+CL- 0 . 0 1,0 CL-OH- 0.0 1 . 0 00 H -H20 - 4 0 . 2 7 0 0 0 1 .0QH+ 1 .OQQH-C02 - 6 . 2 6 0 0 0 1 . 0 0 H 2C O 3 - 1 .00H+ - 1 . O QÛH-02 1 7 . 6 0 0 0 0 2 , O OOH- - 2 . 0 0 H + - 4 . 0 0 E L -RES -30 .0 2 . 0 0 0 H - - 2 . 0 0 H + - 4 . 0 0 E L -R ES 2 -10.0 1 . O O R E S
H 2C 03 - 4 0 . 0 9 0 0 0 1 , 0 0 H 2 C 0 3
H C Q 3 - - 2 7 . 7 8 0 0 0 1 , 0 0 H 2 C 0 3 - 1 . 0 0H +C03 — 0.0 1 . 0 0 H 2 C 0 3 - 2 . 0 0 H +BOO 1 - 2 . 0 0 0 H - 2 . 0 0 H + 4 . 0 0 E L -BÛD1 1 . OOF BO D 1B002 - 2 . O OOH- 2 . 00H+ 4 . 0 0 E L -B Q Q 2 1 . 0 Q F B Q D 2N03- 0.0 1 . 0 0 N H 4 + - 7 . 0 0 H + 3 . O O O H -NH3 92.405 1 . 0 0 N H 4 + - 1 .00H + 1 , O O F A M M ONH4 + 67 . 0 1 0 1 .00 NH 4 + 1 . OOFAMMQBODN 1 , Û 0 N H 4 + - 1 . 00H + 1 . O O F A M M OAIR
C 02 A -13 .57000 1, 0 0 H 2 C Û 3 - 1 . 00H + - 1 . O Q Û H -0 2 A I R 5 . 3 6 5 0 0 2 . 0 0 0 H - - 2 . 0 0 H + - 4 . 0 0 E L -A F B R A A K
DB0D1 1.0 FB0D1 1.0 FIX1D B 0 D 2 1.0 F B 0 0 2 1.0 FIX2D B O O N

i
1.0 F A C B N 1.0 FIX3

1. 
1 . 

-8

.0 RES

.0 H 2 C Q 3  

.0 H 2 C 0 3

.00 EL-

.00 F A C B N

continued on next page



continued from previous page

S T I K S T O FN I T R I F  1.0 F A M M O  1.0 F FA MO E N I T  0.0 1 . 0 0 N H 4 +  - 6 . 0 0 H +  3 . 0 0 0 H -  - 8 . 0 0  EL-O EN IT  1 . 0 0 F D E N
ENDC J C Q R R E C T I E
W A T E R H + 1. 0 9.0 1.0

QH- 1.0 3.5 17.0
H20 - 1 3 3 4 5 . 0 18.0
C02 7819. 0 44. 0
C03 — 4.0 5.4 60. 0
H C 0 3 - 1.0 . 5.4 - 3 5 50 . 0 61.0
02 6 8 3 3 8 . 0 32. 0
CL- 1.0 5.5 35.5NH4 + 1.00 S . 40 - 3 1 7 4 0 . 0 14.00
NH3 - 1 9 3 2 0 . 0 14.00N 03 - 1. 00 4. SO 14. 00
C 02 A 12450. 0 12.00 2 A I R 71140. 0 32,0

ENDLIMIT
100

T E M P E R A T U R E  25 , 0
N O M E S S A G E S  S OLVE O UT P U T  0 U T P T 2  S L Q W I N P U T
02AIR 2 1.0 02 1. 0C02A 2 1. 0 G02 1 . 0DENIT 3 1. 0 N 03 - 0.01 1, 00
N I T R I F 3 1. 0 NH4 + 0.15 1 .10DB0D1 3 1.0 B0D1 0.15 1 .07
DBOQ2 3 1. 0 B0D2 0. 02 1 .07
D B O D N 3 1. 0 B OO N 0. 05 1. 07ENDTRAMO I MP L I C  T IMEDE 
B N D A L L1.0 D — 15
---------------------     I

c o n t i n u e d  on n e x t  p a g e . . . . . .
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continued from previous page

BND
H20 5 5 5 1 0 . 0 1 2 3 4 5 6 7 9 10 11
RES 2.0 1 2 3 4 5 6 7 9 10 11
H20 - 5 5 5 1 0 . 0 8
CL- 2.25 1 11
CL- 50.0 3
CL- 100.0 4 5 6
H C Û 3 - 2.5 1 2 3 4 5 6 7 9 10 11
02 0.32 3 4 5 6 7 9 10 11
02 0.01 1
C02 0.01 3 4 5 6 7 9 10 11
002 0.1 1
BOO 1 0 . 9 21 0 5 4
B0D1 10. 22 9
B001 1 0.22 10
B002 0 .5 83 1
BOON 0 . 1 4 2 8 6 4
BOON 0.1 9
N H4 + 9 .094 9
NH4 + 9.094 10
END
XB OD N 0 . 0 9 2 9 1 2 3 4 5 6 7 8
B O D N 0 . 0 6 4 3 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18
H + 2 . 6 4 1 8 2 E - 0 5 1
QH- 3 . 7 9 3 2 6 E - Q 4 1
  m o r e  l i n e s
END
O U T P U T02 32. 0
RES2 32.0
H C 0 3 - 1 . 0
NH4 + 14 . 0N03- 14 . 0N I T R I F 14 . 0
O ENIT 1.0
ENDFBOD1 32.0
F BO D2 32.0
F A C B N 14.0
CL- 35.5
ENO
S CALE0.0 00 0 01
S OLVE1 2 3
SOLVE11 12 13 14 15 16 17 18 19
i______________________________________________________________

c o n t i n u e d  on next page
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continued from previous page

D E L T T I M E2.5
TIME360.0P ER O U T

4END (close C HI N M O  i n s t r u c t i o n s )  
9999

FILE14E XIT

( I n s t r u c t i o n s  in t i m e v a
( c o n t i n u e  r e a di n g  f ro m  file 14 ( w e s t . s O Q ) )

The n e x t  t a b l e  c o n t a i n s  the file w it h  i n s t r u c t i o n s  as read by 
the T I M E V A  routine. T he se  i n s t r u c t i o n s  are a l w a y s  p l a c e d  a f t e r  c l o s i n g  the i n p u t  of the C H I N M O  i n s t r u c t i o n s  (ENO a n d  a l arge  
n u m b e r  on the n e x t  l ine.) The i n s t r u c t i o n s  t h e m s e l f  can be p l a c e d  in u n i t  8 ( W E S T . I N P )  a n d / o r  in u n i t  14 ( W E S T . S O O ) .  At l e a s t  one i n s t r u c t i o n  f r o m  T I M E V A  has to be p l a c e d  in u n i t  8: FILE, w h i c h  t r a n s f e r s  c o n t r o l  to a n o t h e r  unit.The r o u ti n e  T I M E V A  c an h a n d l e  the n e x t  i n s t r u c t i o n s :

LOAD
This i n s t r u c t i o n  r eads on the n e x t  line the n ame of a 
s p e c i e s  or an END, a value, and a b o u n d a r y  number. ( A 6 . F 1 2 . I 4 )  The v a l u e  g i v e s  the n u m b e r  of M ol es  of the 
s p e c i f i e d  s p e c i e s  t h a t  e n t e r s  the s p e c i f i e d  b o u n d a r y  
r e g a r d l e s s  of the F l o w r a t e  at that b o u nd a ry ,  (in Mol/d a y) . 
S i n c e  the m o d e l  can o n l y  a c c e p t  b o u n d a r y  c o n c e n t r a t i o n s  the n ex t  f o r m u l a  is u se d  to c o n v e r t  it to a c o n c e n t r a t i o n

c o n c e n t r a t i o n  = load / £ l o w ( b o u n d n u m b e r  ) (2.2)

T hi s  m e t h o d  m u s t  not be used when a f lo w  c a n  be z e r o .( p r o g r a m  s t o p s  e x e c u t i o n  a f t e r  an ABORT).
In the e x a m p l e  a c o n s t a n t  load of B001 at the S C H E L L E  iss p e c i f i e d .
D e f a u l t  the n u m b e r  of s p e c i e s  with c o n s t a n t  l o a d s  is 0. V A R C O N
This i n s t r u c t i o n  r ea ds  on the n e x t  line the n ame of as p e c i e s  or an END, a value, and a b o u n d a r y  number.(A 6 ,F I 2,14 ) The v a l u e  g i v e s  the c o n v e r s i o n  to M o l e s  of thes p e c i f i e d  s p e c i e s  t ha t  e n t e r s  the s p e c i f i e d  b o u n d a r y  with c o n c e n t r a t i o n  that are g i v e n  in fila u n i t  17 (W E S T .BND ). (time v a r i a b l e  bou nd s ).
A f t e r  the END the f o r m a t  of unit 17 has to be s p e c i f i e d .NOTE: The c o n v e r s i o n  cf 12.6 of BQD1 is c h o s e n  so t ha t  itwill be c o n v e r t e d  to m o l e s  of BOD infin i ty .
O e f a u l t  the n u m b e r  of s p e c i e s  with v a r i a b l e  b o u n d s  is 0. S L 0 W 0 X
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This i n s t r u c t i o n  r eads on the n e x t  l in e  the n am e  of a 
s p e c i e s  or an END, and a value. ( A 6 ,F 1 2)W i t h  t his i n s t r u c t i o n  the d ec ay  of o x y g e n  c o n s u m i n g  s p e c i e s  can be made o x y g e n  d e p e n d e n t .  E q u a t i o n  2.3 g i v e s  a l i n e a r  r e d u c t i o n  for the d e c a y  for o x y g e n  v a l u e s  b e l o w  10.0 gr / m 3 . 
(if value is b e l o w  10.0)The s p e c i e s  has to be a s lo w  r ea ct a nt .  For the s p e c i f i e d  slow r e a c t a n t s  an o x y g e n  d e p e n d e n t  f o r m u l a  for d e a c y  will be 
taken. The r e d u c t i o n  on d e c a y  rate is:

r e d u c t i o n  = (ox + v a l u e ) / ( 1 0  + v al ue ) (2.3)

w h e r e  ox is the o x y g e n  c o n c e n t r a t i o n  in g / m 3 .D e f a u l t  the n u m b e r  of slow r e a c t a n t s  with o x y g e n  d e p e n d e n t  
d e c a y  is 0.FL QW ZQ 0M MEE RT hi s  i n s t r u c t i o n  r eads on the n ex t  line the f l o w r a t e  of the 
Z O O M M E E R  ( m 3/sec ). (F12).This flow rate e n t e r s  from b o u n d  n u m b e r  11, i nt o  s e g m e n t  
n u m b e r  9. All f low r ates from s e g m e n t  9 to 19 and to the 
N or th  Sea will be i n c r e a s e d  a u t o m a t i c a l l y .

f l o w ( i )  a f l o w ( i )  + f l o w z (2.4

w he re  :
f l o w ( i )  a Flow rate f ro m  islO to 20 f lo wz  a e xt ra  f l o w r a t e  from Z Q 0 M M M E E R .D e f a u l t  t hi s  f l o w z  is 0.0.F L QW SC HELLET hi s  i n s t r u c t i o n  r eads on the n ex t  l in e  a f a c t o r  of the 
f l o w r a t e  of the S C H E L L E  (F12.) All f lo ws  d i r e c t i o n  N or th  
sea w il l  be c o r r e c t e d  a u t o m a t i c a l l y .

f l o w ( i )  a f l o w (i ) - (1.0 - f l o w s ) *  f l o w ( 1 ) (2.5)

w h e r e  •.f l o w ( i )  = F lo w  rate from i=l to 20f lo ws  « m u l t i p l i c a t i o n  f a c t o r  on S C H E L L E  f l o w  rate
f l o w ( l )  o r i g i n a l  flow of S C H E L L E  as read f r o m  u n i t  12

( WE S T . D E B )C o r r e c t i o n  for t hi s  m u l t i p l i c a t i o n  is m a d e  a f t e r  c o r r e c t i o n  for Z O O M M E E R  flow rate.
D e f a u l t  f l o w s  is 1.0. If a c o r r e c t i o n  for the S c h e l l e  flow  
is m ad e  the b o u n d a r y  c o n c e n t r a t i o n s  for o x y g e n  c o n s u m i n g  s p e c i e s  and n u t r i e n t s  are c h a n g e d  too to k ee p  the l oa ds  from 
the S c h e l l e  the same. See the p r o g r a m  t ex t  u n d e r  the i n s t r u c t i o n  B E L Q I E  ( he r e a f t e r ) .RE0U CT I0 N
This i n s t r u c t i o n  r ea ds  on the n ex t  line the name of a s p e c i e s  or an END, a value, and a b o u n d a r y  number. 
( A 6 , F 1 2 , I 4 )  The n a m e s  of the s p e c i e s  c o m b i n e d  w it h  t heir 
b o u n d s  are a l r e a d y  s p e c i f i e d  u n d e r  the i n s t r u c t i o n  VARC0N. W he n  this is not the case the i n s t r u c t i o n  is use le s s,  e rr or  m e s s a g e s  are o nly g iv en  for u n k n o w n  s pecies. All s u b s e q u e n t
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v a r i a b l e  b o u n d  c o n c e n t r a t i o n s  as read from u nit 17 ( W E S T . B N D )  will be r e d u c e d  with the v a l u e  s pe c i f i e d .  D e f a u l t  
the m a t r i x  with r e d u c t i o n  f a c t o r s  (s p e c i e s ,b ou nd  ) is f i l l e d  with 1.0. The m a t r i x  with v a r i a b l e  b ou nd  c o n c e n t r a t i o n s  is d e f a u l t  f i l l e d  with zero, and is f i l l e d  e ac h  time step a gain 
by r e a di n g  the values.RATEST his i n s t r u c t i o n  r eads on the n e x t  line the name of a s p e c i e s  or an END, and two v a l u e s . .(A 6 ,2F12 ) The n a m e s  of the s p e c i e s  h av e  to be v a l i d  slow r e a c t a n t  names. the v a l u e s  are the new rate c o n s t a n t s  to be used. T h e y  o v e r w r i t e  
the rate c o n s t a n t s  s u p p l i e d  u n d e r  the i n s t r u c t i o n  S L O W I N P U T .  
A l t h o u g h  this is not a s p e c i f i c  W e s t e r s c h e l d e  i n s t r u c t i o n ,  it is p l a c e d  here to m a k e  it e a s i e r  to c h a n g e  in one s mall  
file most of the c h a n g e s  we e x p e c t  to be made.BELGXE
This i n s t r u c t i o n  r eads on the next line a m u l t i p l i c a t i o n  f a c t o r  for B e l g i a n  loads. (F12) This m u l t i p l i c a t i o n  f a c t o r  will be u sed on all o x y g e n  c o n s u m i n g  l oa ds  a n d / o r  n u t r i e n t  loads, l o a d s  at b o u n d a r i e s  1 ( Sc he l le ) ,  4 ( B e l g i a n  p o l d e r  
loa ds )  and 9 ( B e lg i an  i n d u s t r i a l  loads), it c o n c e r n s  the species-. B Q D 1 , B0D2, NH4 + , NQ3-, BODN.
NOTE Start ...
S i n c e  some of t hese b o u n d a r i e s  are s p e c i f i e d  as c o n s t a n t  b o u n d a r i e s  in a p r e v i o u s  p a r t  of the input, and t h e y  have 
been r e c a l c u l a t e d  to c o m p o n e n t  b o u n d a r i e s  ( a l t h u o g h  t he user  s p e c i f i e s  s p e c i e s  b o u n d a r i e s ,  the m o d e l  c a l c u l a t e s  c o m p o n e n t  
t r a n s p o r t ) ,  the o r i g i n a l  v a l u s  as s p e c i f i e d  are u n k no w n.  So t he y  have been p l a c e d  in the p r e s e n t  p r o g r a m  code.
This i m p l i e s  that t h i s  o p t i o n  C AN N O T  be u se d  w he n  the f ixed b o u n d a r i e s  in the p r e v i o u s  i np ut  are cha ng e d,  w i t h o u t  c h a n g i n g  s u b r o u t i n e  TIMEVA. The n ext l in es  from T I M E V A  c o n t a i n  this p ar t  of the coda.
C h a n g i n g  the p r e s e n t  s p e c i f i e d  l oa ds  in W E S T . I N P ,  s t i l l  m ak e  
it p o s s i b l e  to r ed u c e  B e l g i a n  l o a d s  in a s c e n a r i o  w i t h o u t  c h a n g i n g  T I W E S T . F Q R ,  but not with this o ption, (see c h a p t e r  4).
N OT E  end.



c*********************************************************** 
C R a d u c e e r  B e l g i s c h e  b o u n d a r i e s  (12, is BQDl, ( va st e  v r a c h t )  13 is BQ 
C 17 is BOON, 16 is NH4+, 1 is Sch el l e,  4 is polder, 9 is i n d u s t r i e )

R E A Q B N ( 12,1) = R E A D B N ( 12,1) * B EL RE QR E A D B N ( 13,1) = B E L R E D  * 0 .S83 / F L O W SR E A D B N ( 13,1) = R E A Q B N ( 13,1) - 0,583R E A O B N ( 12,4) = R E A D B N ( 12,4) + ( B E L R E D  - 1.0) * 0 . 9 2 1 0 5R E A D B N ( 12,9) = R E A D B N ( 12,9) + ( B E L R E D  - 1.0) * 1 0 . 2 2R E A Q B N ( 17,4) = R E A 0 B N ( 1 7 , 4 )  + ( B E L R E D  - 1.0) * 0 . 1 4 2 8 6
R E A Q B N ( 17,9) = R E A D B N ( 17,9) + ( B E L R E D  - 1.0) * 0.1
READBN( 16,9) * R E A 0 B N ( 1 6 , 9 )  + ( B E L R E D  - 1.0) * 9 .094

g * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *
C N03-, NH4 + en B Q D N  rand 1 zijn v a r i a b e l  g e l e z e n
Q * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *

00 29 J = 1 4 , N T O T 1
R E A D B N ( J , 1 )  = REA DB N C  J ,1 ) * B E L R E D  / F L O W S  29 C O N T I N U E

D e f a u l t  the r e d u c t i o n  f a c t o r  for B e l g i a n  l oa ds  is 1.
OXBELSIEThis i n s t r u c t i o n  r eads on the next line a new v al ue  for the 
02 c o n c e n t r a t i o n  of b o u n d  1 ( S C H E L L E )  ( g / m 3 ),(F12)S ince this c o n c e n t r a t i o n  is also a l r e a d y  set in the p r e v i o u s  
i n p u t  the s am e  c o n s i d e r a t i o n s  a p p l y  as for the p r e v i o u s  
i n s t r u c t i o n .D e f a u l t  this v al ue  is 0.32 ( wh ic h  is 0.01 m o l / m 3 , w h i c h  is the p r e s e n t  s p e c i f i e d  c o n c e n t r a t i o n .The s t a t e m e n t  in T I M E V A  is:

Q * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *
C Set o x y g e n  v al ue  in b e l g i a n  b ou nd
C * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * * *
30 READBNÍ 6,1) = R E A Ü B N <6,1) + B E L G 0 X  / 3 2 . 0  -0.01

SCALE
This i n s t r u c t i o n  reads on the next line the s c a l i n g  f a c t o r  for f l o w s .( F 1 2 )
In the p r e v i o u s  i n p u t  the w h o l e  s y s t e m  is s c a l e d  to get real n u m b e r s  w hi ch  b e t t e r  fit w it h  t o g g l e s  in the p r o g r a m  code. 
This s c a l i n g  f a c t o r  is 0.000 0 01 .  D e f a u l t  the s c a l i n g  in T I M E V A  is also 0 . 0 00 0 01 .  It can be c h a n g e d  w ith this i n s t r u c t i o n .FILE
T hi s  i n s t r u c t i o n  reads on the next l in e  the u ni t  n u m b e r  that 
is u se d  for the r e m a i n d e r  of the i n s t r u c t i o n s .  (14). This i n s t r u c t i o n  s h o u l d  be p l a c e d  in the d e f a u l t  i n p u t  file (unit 
8) ( t o g e t h e r  with the new u n i t  number).ENO
T hi s  i n s t r u c t i o n  f i n i s h e s  the r e a d i n g  of i n s t r u c t i o n s  in TIMEVA.

In the n ex t  t ab le  all i n s t r u c t i o n s  are used. S e v e r a l  of them are redun d an t ,  s in ce  t h e y  e q u a l  the d e f a u l t  or e a r l i e r  s p e c i f i e d  v a l u e s .,
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Table 12
File west.sOQ

( S c e n a r i o  0 d e f a u l t  c o n d i t i o n s )
( I n s t r u c t i o n s  in tim ev a  
(Scale f l o w s

S C A L E
0.000001( C o n s t a n t  load B001 in b o u n d  1, (in m o l / d a y )
LOADB001 S 3 8 0 6 5 4 .0 1END ( V a r i a b l e  c o n c e n t r a t i o n s  in s e v e r a l  b o u n d s )
V A R C Q N
CL- 35. 5 2
02 32.0 2
C02 44. 0 2
BOD 1 12.6 2
B0D1 12.6 3
BOD 1 12.6 5
B001 12.6 6
NH4 + 14.0 2N03- 14.0 2
NH4 + 14.0 3
N03- 14.0 ' 3
NH4 + 14.0 5
NO 3- 14.0 5
NH4 + 14.0 6
N 03- 14.0 6
N Q3 - 14.0 1NH4 + 14.0 1
B OO N 14.0 1
B OO N 14.0 2B OO N 14.0 3
BOON 14.0 5
B OD N 14.0 6
END{ 1 1 F 7 . 0 , / , 2 X ,11 F 7 .,0)
R A T E S
0 2 A I R 1.0
C02A 1.0
D ENIT 0.01 1 .. 00
N I T R I F  0.15 1 ,, 10DBOOl 0.15 1 ..07D B002 0.02 1 .,07D B O D N 0.05 1 .07
END (02 d e p e n d e n t  d e c a y )
S L 0 W 0 X  DBOOl 3.0 
D B0D2 3.0 
D B O D N  3.0 N I T R I F  3.0 
END

L

continued on next page



c o n t i n u e d  f ro m  p r e v i o u s  page
tsOO F il e  w e s t . s Q O

( Extra f low z o o m m e e r )
F L 0 W Z 0 0 M0.0 ( f a ct o r  flow s c h e l d e  )
F L O W S C H E L O E1.0 ( r e d u c t i o n  in l o a d s  )R E D U C T I O N
B OON 1.0 1NH4 + 1.0 1N 03 -  1.0 1END ( r e d u c t i o n  in B e l g i a n  02 c o n s u m i n g
B E L G I E1.0 (put 02 b ou nd B e l g i e  in g / m 3 )0 X B E L G I E
0.32 (end s c e n a r i o i n s t r u c t i o n s  )END

The last file to be t r e a t e d  is the file with p h y s i c a l
s c h é m a t i s a t i o n ,  (unit 10, W E S T . H Y D )This file c o n t a i n s  t h r e e  parts:
* D e f i n i t i o n  of s e g m e n t s♦ D e f i n i t i o n  of b o u n d a r i e s• D e f i n i t i o n  of e x c h a n g e s
Each p a r t  c o n t a i n s  the n u m b e r  of i tems to follow, w it h  thef o r m a t  in w h i c h  they are given. The f i r s t  l i n e  g i v e s  f i r s t  an
i n t e g e r  w h i c h  s p e c i f i e s  if yes or no a plot of the
s c h é m a t i s a t i o n  has to be drawn. T hi s  o p t i o n  is now o nly a c t i v eon the I B M 43 6 1  w it h  T E K T R O N I X .
The s p e c i f i c a t i o n  for s e g m e n t s  require:

s e g m e n t  n u m b e r  x - c o o r d i n a t e  
y - c o o r d i n a t e  
V o l u m e

he s p e c i f i c a t i o n  for b o u n d a r i e s  require:
b o u n d a r y  n u m b e r  
x - c o o r d i n a t e  y - c o o r d i n a t e

he s p e c i f i c a t i o n  for e x c h a n g e s  require:
e x c h a n g e  n u m b e r
f rom w hi ch  d oe s  it r e c e i v e s  a flow ( n e g a t i v e  is b o u n d  n u m b e r  )
to w h e r e  d oes it s e n d s  a flow ( n e g a t i v e  is b o u n d  n u m b e r )
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• s e g m e n t  or b o u n d a r y  b ef o r e  r e c e i v i n g  flow (only flux
c o r r e c t e d  t r a n s p o r t )• s e g m e n t  or b o u n d a r y  a ft er  s e n d i n g  flow ( only f lux c o r r e c t e d  t r a n s p o r t )

• e x c h a n g e  area.• d i s t a n c e  l ef t  to e x c h a n g e  area.• d i s t a n c e  r ig ht  to e x c h a n g e  area.• flow rate (here u n n e c e s s a r y  s ince t he y  are o v e r w r i t t e n  each
t i m e s t e p  )• O i s p e r s i o n  c o e f f i c i e n t

S i n c e  days and m e t e r s  are c h o s e n  as units, the d i s p e r s i o n  is
g i v e n  in m 2/day. In the n e x t  t ab le  this file is given.

T able 13 
F il e  W e s t . h y d

0 19 (1 4 , 2 F 8 ., Q , F 1 1 .0)1 2500.0 1.000 1 4 1 0 4 3 4 5 . 0
2 750 0. 0 1 .000 1 6 2 9 3 3 0 1 . 0
3 125 00 . 0 1.000 2 0 2 7 0 2 0 8 . 0
4 175 00 . 0 1.000 2 4 2 6 7 1 6 8 . 0
5 2 2 5 0 0 . 0 1.000 2 8 8 7 4 4 9 6 . 0
6 2 7 5 0 0 , 0 1 , 000 3 5 6 7 4 5 6 0 . 0
7 3 2 5 0 0 . 0 1 .000 43731334. 0
8 3 7 5 0 0 . 0 1.000 5 8 2 7 0 7 8 0 . 0
9 4 2 5 0 0 . 0 1. 000 8 5 4 9 6 0 4 6 . 0

10 4 7 5 0 0 . 0 1.000 9 6 4 8 1 7 6 3 . 0
11 5 2 5 0 0 , 0 1.000 1 1 2 0 3 7 2 9 3 . Q
12 57500. 0 1 . 000 1 6 2 3 4 6 0 4 0 , 0
13 6 2 5 0 0 . 0 1 . 000 1 9 3 7 9 3 4 4 0 . 0
14 67500. 0 1 . 000 2 17 20 1 21 5 .  0
15 72500, 0 1 , 000 2 27 26 3 50 5 ,  0
16 77500. 0 1 . 000 2 9 1 2 0 7 6 2 9 . 0
17 8 2 5 0 0 . 0 1.000 3 2 4 0 1 2 5 4 4 . 0
18 8 7 5 0 0 . 0 1.000 3 8 4 5 0 8 1 6 0 .  019 9 2 5 0 0 . 0 1 . 000 439 60 1 66 4 .  0
11. ( I4 . 2 F 8 . 0 )
1 0.0 1,0
2 9 5 0 0 0 . 0 1.03 100.0 1.04 100 .0 1.05 100.0 1.0
6 100.0 1.07 100.0 1.08 100.0 1,09 100.0 1 .0

10 100.0 1.011 100.0 1.0

continued on next page
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continued from previous page

1 -1 1 -1 2 2811.0 000 , 0 2 5 0 0 . 0 165.0 0,0
2 1 2 -1 3 304 0. 0 2 50 0. 0 2 5 0 0 . 0 1 65.0 1 7 2 8 0 0 0 . 0
3 2 3 1 4 3656.0 2 50 0. 0 250 0. 0 165.0 6 9 1 2 0 0 0 . 0
4 3 4 2 5 4454. 0 2500, 0 250 0. 0 168.96 1 0 3 6 8 0 0 0 . 0
5 4 5 3 6 5314, 0 2 50 0. 0 250 0. 0 168.96 1 2 0 9 6 0 0 0 . 0
6 5 6 4 7 6455. 0 2 50 0. 0 2 5 0 0 . 0 176.76 1 3 8 2 4 0 0 0 . 0
7 6 7 5 8 7 7 7 2 . 0 2 50 0. 0 2 50 0. 0 1 76 .7 6 1 4 6 8 8 0 0 0 . 0
8 7 8 6 9 100 61 . 0 2500. 0 250 0. 0 176.76 1 5 5 5 2 0 0 0 . 0
9 8 9 7 10 1 4 7 2 9 . 0 2 50 0. 0 250 0. 0 195.6 16416 0 00 .  0

10 9 10 8 11 18190. 0 2500. 0 250 0. 0 195.6 1 6 4 1 6 0 0 0 . 0
11 10 11 9 12 2 1 0 3 3 . 0 2 50 0. 0 250 0. 0 195.6 17280 0 00 .  0
12 11 12 10 13 2 7 5 4 3 . 0 2500. 0 250 0. 0 2 0 6 . 2 2 1 7 2 8 0 0 0 0 . 0
13 12 13 11 14 35649. 0 2 50 0. 0 2 50 0. 0 2 0 6 . 2 2 1 7 2 8 0 0 0 0 . 0
14 13 14 12 15 4 1 0 0 0 . 0  ■ 2500. 0 2 50 0. 0 2 0 6 . 2 2 1 7 2 8 0 0 0 0  . 0
IS 14 15 13 16 44336. 0 2 50 0. 0 2 50 0. 0 2 0 6 . 2 2 1 7 2 8 0 0 0 0 . 0
16 15 16 14 17 5 1 5 5 3 . 0 2500 .0 2 5 0 0 . 0 2 0 6 . 2 2 1 7 2 8 0 0 0 0 . 0
17 16 17 15 18 6 1 8 1 6 , 0 2 50 0. 0 250 0 . 0 2 75 .2 3 1 8 1 4 4 0 0 0 . 0
18 17 18 16 19 7 0 8 5 2 . 0 250 0. 0 2 50 0 . 0 275 .2 3 1 9 0 0 8 0 0 0 . 0
19 18 19 17 -2 8241 1.0 250 0. 0 2 50 0 . 0 275 .2 3 2 3 3 2 8 0 0 0 . 020 19 -2 18 -2 9 8 5 4 5 . 0 250 0. 0 2500 , 0 275 .2 3 3 0 2 4 0 0 0 0 . 0
21 -3 16 -3 17 0 0 0 0 1 . 0 000 1. 0 0 00 1 . 0 28. 00.0
22 -4 5 -4 6 0 0 0 0 1 . 0 000 1. 0 0001 , 0 9.36 00. 023 -4 8 -4 9 0 0 0 0 1 . 0 0 00 1. 0 0001 . 0 2 1.84 00. 024 -5 11 -5 12 0 0 0 0 1 . 0 0 00 1. 0 0001 . 0 9.36 00. 0
25 -6 16 -6 17 0 0 0 0 1 .0 0 00 1. 0 0001 . 0 28. 08 00. 026 -7 8 -7 9 0 0 0 0 1 . 0 0 00 1. 0 0 0 0 1 . 0 0.9 00. 027 -7 11 -7 12 0 0 0 0 1 . 0 0 00 1. 0 0001 , 0 1.8 00, 028 -7 16 -7 17 0 0 0 0 1 . 0 000 1. 0 00 0 1 . 0 3.33 00.029 -8 8 -8 9 0 0 0 0 1 .0 0001 .0 0001 . 0 00. 030 -8 11 -8 12 0 0 0 01 . 0 0001. 0 0001 . 0 00 . 031 -8 16 -8 17 00001 . 0 0001 . 0 0001 . 0 00 . 032 -9 4 -9 4 00001 . 0 0001 . 0 000 1. 0 0.78 00.033 -9 5 -9 4 0 0 0 0 1 . 0 0 00 1 . 0 000 1. 0 0.78 00 . 034 -9 6 -9 4 00001 .0 0001 .0 0001 .0 0. 78 00.035 -9 7 -9 4 0 0 0 01 . 0 0 00 1. 0 000 1. 0 0.78 00 . 036 -9 8 -9 4 00001 .0 0 0 0 1 . 0 000 1. 0 0. 84 00 , 037 -10 11 -10 12 0 0 0 01 . 0 0001 . 0 0001 .0 1.02 00.038 -10 16 -10 17 0 0 0 0 1 . 0 0001 .0 0 00 1 . 0 1.02 00 . 039 -11 a -11 9 0 0 0 0 1 . 0 0 0 0 1 . 0 0001 .0 00.0

The s e g m e n t s  are n u m b e r e d  1 till 19, from R u p e l m o n d e  till V l i s s i n g e n .  Each s e g m e n t  is 5 km long, the t o t a l  d i s t a n c e  of 
the W e t s e r s c h e l d e  m o d e l l e d  is 95 km. In the e x c h a n g e s  (the 
t h i r d  part of the input), n e g a t i v e  n u m b e r s  r e p r e s e n t  b o u n d a r i e s .  
The b o u n d a r i e s  are n u m b e r e d  1 till U .  The r e p r e s e n t a t i o n  of the b o u n d a r i e s  is g i v e n  in t he nex table.
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T able 14 
R e p r e s e n t a t i o n  of b o u n d a r i e s

b o u n d d e s c r i p t i o n
1 S c h e l l e
2 V l i s s i n g e n
3 K a n a a l  G ent Tern
4 P o l d e r l o a d s  B e l g i e5 P o l d e r l o a d s  The Neth. ( segm 11)
6 P o l d e r l o a d s  The Neth. ( s e g m  16)
7 P r e c i p i t a t i o n8 E v a p o r a t i o n
9 I n d u s t r i a l  l oa ds  B e l g i e10 I n d u s t r i a l  l oa ds  The Neth.

11 Z o o m m e e r



2.5 PROGRAM FUN

Two i n s t r u c t i o n s  f ro m  FUN are e s s e n t i a l  for the a n a l y s i s  of the 
W e s t e r n  Scheldt;
. P R M U R E  

PQS TP D
The i n s t r u c t i o n  P R M U R E  r ea ds  t he s t a n d a r d  C H A R O N  o u t p u t  file and g iv es  o u t p u t  in a m a t r i x  for a v a r i a b l e  r e q u e s t e d .  T h i s  o u t p u t  is r e a d a b l e  and can be u s e d  for p l o t t i n g  w i t h  p r o g r a m s  02 and D3. For i n s t r u c t i o n  P RMURE, FUN n e e d s  next files»
* U ni t  8, s t a n d a r d  i np ut  file with f i l e d e f i n i t i o n s  and

instruction's* U ni t  30 c o n t a i n s  the o u t p u t  of CHARON, (in pu t  of P RMURE).
* U nit 40 c o n t a i n s  the o u t p u t  of PRMURE.
For all o p t i o n s  p o s s i b l e  for P R M U R E  one s h o u l d  c o n s u l t  the
C H A R O N  man ua l .  An e x a m p l e  of this i n s t r u c t i o n  is g i v e n  in the 
n ext table, t o g e t h e r  with the i n s t r u c t i o n  PQSTPQ.

T ab le  15I n s t r u c t i o n s  for P R M U R E  and P Û S T P Q  (W E S T .S Q O .res )
F ILES30 W E S T . O U T
40 W E S T S O Q .0U2
92 UN W E S T .TMP'93 W E S T S 0 0 .PST 
ENDP R M U R E A L LP 0S TP DEXIT

The i n s t r u c t i o n  P 0 S T P D  r eads the e x t r a  C H A R O N  o u t p u t  file and g i v e s  o u t p u t  for f l u x e s  and k i n et i cs .  It does not r e q u i r e  an 
i n s t r u c t i o n  file. It r eads all its i n f o r m a t i o n  in the e xt rao u t p u t  file. It uses two disk files:
« U nit 92, the e x t r a  C H A R O N  o u t p u t  file, and i n p u t  f il e  forP0STP.

Unit 93, the o u t p u t  f il e  of P0STP.
The n e x t  t a b l e  c o n t a i n s  an e x a m p l e  of the o u t p u t  of P Q S T P D  for a 
C l- run. The five c o l u m n s  s ta nd  for the 4 q u a r t e r s  of the year 
and the y ear total. The n u m b e r s  are a m o u n t  of m o l e s  t r a n s p o r t e d  
f ro m  b o u n d  to a s e g m e n t  ( p o s i t i v e  sign) or f r o m  a s e g m e n t  
( n e g a t i v e  s ign) Under, 'storag' the d i f f e r e n c e s  in m a s s  b e t w e e n  end and b eg in  of the p e r i o d  are given. P o s i t i v e  s t o r a g e  m e a n s  a 
d e c r e a s e  in m a s s  and reverse. (In c ol u m n  1, the n e g a t i v e  sign for s e g — 19, w h i c h  is e x p o r t  of Cl- to the N o r t h  Sea, is c o u n t e r  b a l a n c e d  by p o s i t i v e  s ig ns  in seg--l till s e g - 1 6  and s t o r a g e  to m ak e  the t otal of ‘weg* w h i c h  has to be zero. U n d e r  'weg' the
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b a l a n c e  t o t a l  is c a l c u l a t e d ,  this can d i f f e r  f r o m  zero d ue to 
k i n e t i c s  or r o u n d i n g  errors. The f i r s t  o u t p u t  g i v e s  a b s o l u t e  m a s s e s  in m o l e s  (note the s y s t e m  h a s  b e e n  s c a l e d  by 0 .0 0 0 0 0 1 ) ,  the s e c o n d  o u t p u t  g i v e s  the p e r c e n t u a l  c o n t r i b u t i o n .
Usage of p r og ram  FUN*.
fun wests OO .res

T a b l e  16 e x a m p l e  of o u t p u t  of P Q S T P D
B a l a n s  b e l a s t i n g e n  per c o m p o n e n t  ¡

Balans voor; CU-
Seg —  1 . 29082E+04 . 26944E+04 . 83981E+03 . 10167E + 04 . 74591E+04
Seg— 5 . 33673E+04 . 29030E+04 . 60653E-14 . 98495E+03 . 77553E+Q4
Seg— a . 9Q236E+04 .67737E+04 . 14481E-13 . 22983E+04 . 18096E+05
Seg-11 . 38673E+04 . 29030E+04 .23829E-13 . 98495E+03 . 77553E+04
Seg-16 . 19378E+05 . 16960E+05 . 56160E+04 .74045E+04 . 49359E+05
Seg-19 -.12844E+06 . 784Q9E+05 . 19508E+06 -. 210S2E+0S . 12400E+06
Storag .89390E+0S -. 11064E + 06 -.20150E+06 . 83000E+04 -. 21445E+06
Weg .46820E+01 -.32740E+01 -.3S360E+02 . 63083E+02 . 29131E+02Balans voor: CL-
Sag— 1 2.26 2.44 . 42 4.83 3. 48
Sag— S 3.01 2.62 .00 4.68 3.62
Seg---8 7.03 6.12 .00 10.92 8. 44
Seg-11 3.01 2.62 . 00 4.68 3.62
Seg-16 15.09 15.33 2.79 35.17 23.02
Seg-19 -100.00 70.87 96.80 -100.00 57.82
Storag 69. 60 -100.00 -99.98 39.43 - 1 0 0 . 0 0
Weg .00 -.00 -, 02 . 30 .01per c- > S9 . 89 51.59 93. 98 9.82 1 0 0 . 0 0

2.6 P ROGR AM  02

NOTEs The h e r c u l e s  g r a p h i c s  card h as to be i n i t i a l i z e d  w i t h  the p r o g r a m s ;  i n t l 0 . c o m ,  h g c . c o m  and the p r i n t e r  n e e d s  h a r c o p y . c o m  ( Commands; 1. i nt lO  2. hgc full 3. H a r d c o p y  ). This also h o l d s  for the use of 03. T he se  c o m m a n d s  m u s t  n o t  be g i v e n  m o r e  t h a n  once, s in ce  it u s e s  each t i m e  a p a r t  of the m e m o r y  stack. The p r o g r a m  02 m a k e s  p l o t s  of v a r i a b l e  a g a i n s t  time, or v a r i a b l e  a g a i n s t  s e g m e n t .  A m a x i m u m  of four d i f f e r e n t  p l o t s  c a n  be m a d e  
on one screen. ,It w ill m ak e  p o s s i b l y  t h r e e  d is k  files;
* a file b e s t a n d l . i n d

a file, w it h  i n d e x e s  of v a r i a b l e s  p r e s e n t  in one of the two 
d a t a  s et s  u s e d ' f o r  p l o t t i n g  r e s u l t s  (c o m p t a t i o n a l  r e s u l t s  or ’ m e a s u r e m e n t s ).

♦ a file b e s t a n d 2 . i n d
a file w it h  i n d e x e s  f ro m  the s e c o n d  d a t a  set ( o p t i o n a l ) .
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• a file i n v o e r - in2A file w hi ch  c o n t a i n s  all o p t i o n s  s e l e c t e d  by the u ser to m a k e  graphs, w hich file can be u se d  in l a t e r  runs, i s t e a d  of 
t y p i n g  all o p t i o n s  again.

It uses p o s s i b l y  t hree f il es  too:
• a f ile w it h  c o m p u t a t i o n a l  r esults, m ad e  w it h  i n s t r u c t i o n  

P R M U R E  in p r o g r a m  FUN.
• a f il e  with m e a s u r e m e n t s  ( o p t i o n a l )
• a f il e  i n v o e r 2 . i n 2
The p r o g r a m  is s t a r t e d  w ith the M S - D O S  command:
02
It then g iv es  some q u e s t i o n s  to be a n s w e r e d  by the user:
1. It then asks the n am e  of the file w it h  c o m p u t a t i o n a l

results.2. The n ame of a s e c o n d  file ( m e a s u r e m e n t s  or a n o t h e r  f i l e  w ith 
c o m p u t a t i o n s ,  e.g. a s ce na r io ) .3. The n u m b e r  of g r a p h s  on one s c r e e n  (1,2,3 or 4)4. C h o i c e s  for v a r i a b l e s5. C h o i c e s  for p l o t t i n g  a v a r i a b l e  a g a i n s t  d i s t a n c e  on ac e r t a i n  time, or p l o t t i n g  a v a r i a b l e  a g a i n s t  t im e  on a
c e r t a i n  place.

The n a m e s  of i n p u t f i l e s  has to be t yp ed  in by the user, all
o t h e r  a n s w e r s  will be s ho wn  in a m e n u  w ith p o s s i b i l i t i e s .  The
a n s w e r s  g i v e n  u n d e r  i te m  4 and S of the above list are s t o r e d  in
file i n v o e r 2 . i n 2 ,  w h i c h  can be used in a Iter run f o r  d i f f e r e n tr e s u l t s  to p r o d u c e  the same kind of graphs.
In the i np ut  m e n u  the u s e r  a ls o  g et s  the o p t i o n  to c h a n g e  someof the d e f a u l t  s e t t i n g s  for:
• p r i n t i n g  ( s e ve r al  s iz es  and q u a l i t i e s )
• m a x i m u m  v a l u e s  used at the y-axis. O e f a u l t  the p r o g r a m s  uses 

the m a x i m u m  value, w h i c h  is g i v e n  in the i n p u t f i l e  ofr e s u l t s  or m e a s u r e m e n t s .  This can m a k e  it d i f f i c u l t  to
c o m p a r e  s e v e r a l  s c e n a r i o ’s. T h e r e f o r e  the u s e r  has the
o p t i o n  to c h o o s e  h i s  o wn v a l u e s  for the m a x i m u m  of they- v a r i a b l e .

The p l o t s  can be p r i n t e d  w i t h  f u n c t i o n  key FI, or thec o m b i n a t i o n  of the keys: 'PrtSc' and '1'

2.7 P R O G R A M  D3D

The p r o g r a m  D3D m a k e s  3 - d i m e n s i o n a l  plots, v a r i a b l e  a g a i n s t  time and s egment. C o m p a r i s o n s  can be made by m a k i n g  t h e s e  p l o t s  of 
two f il es  one a f t e r  each other. It also is able to m ak e  c o n t o u r  plots, or to m ak e  a movie. The o p t i o n  for m o v i e s  and 3-0 p lo ts  
are e s p e c i a l  s u i t a b l e  by c o m p a r i n g  s c e n a r i o  c a l c u l a t i o n s  or by 
c a o m p a r i n g  c a l c u l a t i o n s  with m e a s u r e m e n t s .
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The u s e r  m u s t  k n o w  b e f o r e  c a l l i n g  the p r o g r a m  the f il es  he w an tsto inspect. T h r e e  p o s s i b l e  m e t h o d s  e x i s t  to e n t e r  all
i n f o r m a t i o n  n e e d e d  by the p rogram:
• The p r o g r a m  asks q u e s t i o n s  to be a n s w e r e d  by the user, once 

the f il es  are known by the program, the u se r  p r e s s e s  the 
k ey s  whic s tand for a c e r t a i n  option.• All i n f o r m a t i o n  is e n t e r e d  on the c o m m a n d  line.• The p r o g r a m  o f f e r s  the p o s s i b i l i t y  to e n t e r  n e e d e d
i n f o r m a t i o n  on disk, i n s t e a d  of t y p i n g  t hem on the k e y b o a r d  
or on the c o m m a n d  line.

The n e x t  t ab le  o f f e r s  an e x a m p l e  of such i n f o r m a t i o n  The n ex t  
i n f o r m a t i o n  is entered:
• Name of file to be u se d  (w e s t s O O .ou2 )• D e s c r i p t i o n  for o u t p u t  file• N on the q u e s t i o n  of m i s s i n g  p o i n t s  ( there are no m i s s i n g  

p o i n t s )  M i s s i n g  p o i n t s  e xi st  in the file with m e a s u r e m e n t s ,  if 0 is a n s w e r e d  on t h i s  q u e s t i o n  it e f f e c t s  o n l y  3-0 p l o t s  
of the m e a s u r e m e n t s .  M i s s i n g  p o i n t s  are i n d i c a t e d  by h a v i n g  
a v al ue  w h i c h  is o u t s i d e  the m i n i m u m  and m a x i m u m  v al ue  f or a v a r i a b l e  as g i v e n  in the file with c a l c u l a t i o n s  and m e a s u r e m e n t s .  (They are m o s t l y  i n d i c a t e d  w it h  - 99 9. )• D on the q u e s t i o n  of a s ec o n d  o u t p u t  file

• N ame of s e c o n d  file to be u s e d  ( w e s t Q l , o u 2 )• D e s c r i p t i o n  for s ec o n d  o u t p u t  file
The r e m a i n d e r  h a s  to be done by p r e s s i n g  the keys. (0 g i v e s  an 
o v e r v i e w  of the p o s s i b i l i t i e s ) .

Table 17
Instructions for 030 (file :tek.cmd )

Example of input instructions for D3D
westsOO.ou2 
Reference 1983. 
n
jwestsbó.ou2 
Scenario b6

usage :

d3d tek.cmd
One also can enter all input in the command line. 
d3d west00.ou2 reference n j westsb5.ou2 scenario_b5

More information can be found in the CHARON manual.
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3 RUNNING THE PROGRAMS

C o n t a n t  of the filei w e s t. b at :

Table 13 file w e s t . b a t  ( fi r s t  e x a m p l e )
i 1 1   — -------   1c h a r o n w  w e s t . i n p  %1 w e s t . s % 2  
fun w e s t S % 2 . r e s
i_______________________________________________!---------------------- 1

T hi s  b at file can be c a l l e d  w it h  the M S - D O S  com ma n d:  
w e s t  w e s t . m s g  00
It then will run C H A R O N W  w it h  w e s t . i n p  as i n p u t  u n i t  n u m b e r  3, 
w e s t . m s g  as u n i t  9, and w e s t . s O O  as u n i t  14.
(the %1 in the b at file is r e p l a c e d  w it h  the f i r s t  a r g u m e n t  in 
the call, the %Z w it h  the s e c o n d  a rg um e nt ) .All o t h e r  u n i t s  are g iv en  in w e s t . i n p  The s e c o n d  line in the bat file will e x e c u t e  the p o s t p r o c e s s i n g  p ro g r a m s .  E x a m p l e s  of the f il es  w e s t . i n p  and w e s t . s O O  are a l r e a d y  given, see T ab le  11 on p ag e  24 and T a b l e  15 on p a g e  33. T h e r e  also e x i s t  a p o s s i b i l i t y  
of e n t e r i n g  all i n s t r u c t i o n s  for the p r o g r a m  F U N  on the c o m m a n d  
line (see also C H A R O N  m a n u a l ) .  In that case the b at file w ou ld  
l ook like:

T ab le  19 
file w e s t . b a t  ( s e co n d  e x a m p l e )

c h a r o n w  w e s t . i n p  %1 w e s t . s % 2fun f il es  30 w e s t . o u t  40 w e s t % 2 . o u 2  92 un w e s t . i m p  93 w e s t $ 2 . p s t  
end p r m u r e a l l  p o s t p d  (note: t hi rd  line has to c o n t i n u e  on s e c o n d  line)

--------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------------„ --------------------i

The l a s t  e x a m p l e  o f f e r s  the a d v a n t a g e  t ha t  not for e v e r y  
s c e n a r i o  a file w it h  i n s t r u c t i o n s  for the p o s t p r o c e s s o r  have to be c reated.
If one w a n t s  to p l o t  all r e s u l t s  in t h r e e  d i m e n s i o n a l  f i g u r e s  one e n t e r s  the c o m m a n d
d3d w e s t s O O . o u 2  r e f e r e n c e  n n h
w h e r e  h is the o p t i o n  for h a r d c o p i e s  for all figures.

37



4 S C E N A R I O  C A L C U L A T I O N S

The s c e n a r i o ’s p r o p o s e d  c o n c e r n  t hr ee  items;
( N o t i t i e  G WW S  87.508, J .v .d ,M e u l e n , a p r i l  21, 1987)
• R e d u c t i o n  of B e l g i a n  L o a d s  b e t w e e n  R u p e l m o n d e  and R u p e l m o d e  

b o r d e r  for the s p e c i e s  BOO, NH4, and KjN.• C h a n g e  in the o x y g e n  p e r c e n t a g e  at R u p e l m o n d e  ( bo un d  1 in 
the m o d e l  )• C h a n g e  in flow rate of the S chelle, w i t h o u t  c h a n g i n g  the 
l o a d s  of the S chelle, (this i m p l i e s  c h a n g i n g  the F l o w  rate and the b o u n d a r y  c o n c e n t r a t i o n s  at the same time. )

The m o d e l  i n p u t  can be c h a n g e d  by c h a n g i n g  the data f il es  a n d / o r  by g i v i n g  d i f f e r e n t  i n s t r u c t i o n s  or d i f f e r e n t  d a t a  u n d e r  the 
i n s t r u c t i o n s ,  this m e a n s  c h a n g i n g  the i n s t r u c t i o n  files. 
A l t h o u g h  s e v e r a l  p o s s i b i l i t i e s  e x i s t  to c h a n g e  the m o d e l  i n p u t  
for this p urpose, (see c h a p t e r  2.4.1 : I n s t r u c t i o n s )  t hrees p e c i a l  i n s t r u c t i o n s  h ave been i n c l u d e d  to p e r f o r m  this i n p u t  
c h a n g e s  ;

B E L G I ET hi s  i n s t r u c t i o n  in T I M E V A  can be used for the f i r s t
s c e n a r i o  change. ( ch a n g e  in l oa d s )O X B E L G I EThis i n s t r u c t i o n  in T I M E V A  can be u se d  f o r  the s e c o n d  s c e n a r i o  change, ( c h an g e  in o x y g e n  at b o u n d a r y  n u m b e r  1) 
F L O W S C H E L L EThis i n s t r u c t i o n  in T I M E V A  can be u s e d  for the t h i r d
s c e n a r i o  change, ( c h an g e  in f l o w r a t e  of the S C H E L L E )

W ith t he se  t h r e e  i n s t r u c t i o n s  all s c e n a r i o  c a l c u l a t i o n s  can be p e r f o r m e d  w i t h o u t  the n e c e s s i t y  to c h a n g e  o t h e r  i n p u t  data  
f i l e s .

T a b l e  20S c e n a r i o  i n p u t  AÍ (part f ro m  file u n i t  14)
i 1 ' 1 ™E x a m p l e  of s c e n a r i o  i n p u t  AÍ (part f rom file u n i t  14) 

( f a c t o r  d e b i e t  s c h e l d e  )F L O W S C H E L D E
0.5 ( r e d u c t i e  in B e l g i s c h e  02 v e r b r u i k e n d e  b e l a s t i n g e n )
B E L G I E
0.6

( s t el l en  van 02 rand B e l g i e  in ppm )
O X B E L G I E
2.0 (einde s c e n a r i o  i n s t r u c t i e s  )
END EIND
1_________________________________________________________________

In the p r e v i o u s  t ab le  the F l o w  of the S c h e l l e  is r e d u c e d  till 50 
% of ,the o r i g i n a l  values, O x y g e n  at the b o u n d a r y  is set to 2 
g / m 3 , and all N and BOD l oads in B e l g i e  are r e d u c e d  till 60 S.
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