
С.А. Соколов//ВОДА: ХИМИЯ и ЭКОЛОГИЯ ¹ 8, август 2013 г. c. 104–110
104

Введение

Работы по математическому моделирова-
нию и прогнозированию качества воды в 
нашей стране и за рубежом начались в 

70-е годы [1-18]. Но ожиданий в получении 
надежных и достоверных прогнозов их ре-
зультаты не оправдали. Основными причи-
нами этого, на взгляд автора, являются сле-
дующие:

1) неспособность математиков понять 
природу в целом и экологию водных экоси-
стем в частности;

2) отсутствие в большинстве случаев си-
стемы регулярных репрезентативных на-
блюдений (измерений гидрохимических и 
гидробиологических показателей) и, следо-
вательно, независимых адекватных сведений 
для верификации математических моделей;

3) разобщенность, как правило, гидро-
логических, физико-химических, биоло-
гических и др. исследований, отсутствие 
натурных экспериментов (например, по 
определению некоторых существенных пара-
метров и коэффициентов модели, вследствие 
чего нельзя добиться необходимой многоа-
спектности при решении задач, связанных с 

динамикой и трансформацией качества воды 
в водных объектах;

4) недостаточное применение системно-
го подхода  — основанные на нем стохасти-
ческие модели [7, 8, 18] не объясняют фи-
зический смысл происходящих явлений и 
процессов, а балансовые модели [9] не име-
ют достаточной степени детализации и по 
времени, и по пространству; поэтому они не 
всегда могут быть использованы для кон-
кретных инженерно-практических расчетов.

В последние годы интерес к моделирова-
нию и прогнозированию качества воды в во-
доемах суши заметно возрос[19-23], что объ-
ясняется насущностью проблемы.

В настоящей работе предлагается мето-
дика расчета качества воды, которая может 
быть применена для водохранилищ, в том 
числе водоемов-охладителей, имеющих сла-
бую проточность и не подверженных силь-
ному антропогенному воздействию, способ-
ному нарушить гомеостаз водных экосистем 
[24]. Математическая система называется 
моделью, которая представляет собой не-
полное и абстрактное отображение реально-
го мира [11, 24].

Результаты и их обсуждение

Краткие основные постулаты системно-
го подхода

Системный подход имеет следующий 
исходный методологический принцип: при-
знание целостности, «системности» сложных 
объектов и необходимость при их изучении 
учитывать связи между элементами систе-
мы в ее взаимодействии с внешней средой 
[11, 17, 24]. Такие связи для любой системы 
можно описать и перевести в ряд математи-
ческих зависимостей и операций над ними 
(системный анализ) [24, 25]. При этом не-
обходимо помнить об изменении во времени 
экологических показателей (часто очень бы-
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стром, особенно при антропогенном воздей-
ствии) и пространстве и обязательно учиты-
вать пространственно-временной фактор.

Возможность описать и предсказать пове-
дение экосистемы при помощи моделей за-
висит от принципа иерархической организа-
ции (или интегративных уровней), который 
утверждает, что для предсказания поведения 
экосистемы необязательно знать, как ее ком-
поненты построены и развиваются из более 
простых субкомпонентов (фактически, прин-
цип «черного ящика», широко применяемый, 
например, в метрологии).

Модели экосистем можно оценивать по 
трем основным свойствам или целям [24]: 
реалистичность — степень, с которой модель 
отражает физический (химический, биологи-
ческий, экологический) смысл явлений; точ-
ность — способность дать расчет (прогноз) и 
оценить его погрешность; общность  — диа-
пазон применимости в различных ситуаци-
ях, для различных объектов и временных пе-
риодов, в которых она может работать.

К этим свойствам можно добавит оп-
тимальность детализации  — степень соот-
ветствия иерархической структуры модели 
задачам прогнозирования (расчетов) и ко-
личеству и качеству исходной информации 
[26, 27]. Пренебрежение этим критерием не-
редко приводит к таким отрицательным по-
следствиям, как использование моделей не 
по своему первоначальному назначению (что 
противоречит принципам системного подхо-
да), невозможность ее идентификации и ве-
рификации из-за отсутствия соответствую-
щих наблюдений (что ставит под сомнение 
ее общность и точность), получение некото-
рых параметров и коэффициентов модели из 
самой модели путем ее прогонки (что, строго 
говоря, неправомочно [1]).

В системном подходе переусложнение 
модели (overfitting) считается опасным, так 
же как и ее необоснованное упрощение [24]. 
Все зависит от конкретных поставленных за-
дач.

Расчетная модель прогноза качества воды 
в водохранилище

Задачи исследований (например, про-
гноз) определяют желательную точность 
расчетов. В то же время, точность зависти от 
репрезентативности (полноты, достоверно-
сти) исходной информации, которую долж-
на обеспечивать оптимальная степень дета-
лизации модели.

Рассмотрим расчетную модель каче-
ства воды в водохранилище и отдельных 

ее участках с точки зрения перечисленных 
свойств. Модель описана в [26] и представ-
ляет собой модификацию методов [6, 12, 
13, 29], являясь более общим их решением. 
Дифференциальное уравнение баланса веще-
ства в гидрохимически однородном участке 
водоема (однородность проверялась по на-
турным данным с использованием методов 
математической статистики [31]) с учетом 
функций источника и стока получило следу-
ющее аналитическое решение [26]:

Сt = C0 (1— BS) + Cд BS

BS = 1 — (W0/Wt)Z, Z = 1 + (mVc +SDt) / 
(Wt — W0), при W0 ≠ Wt

BS = 1 — exp[— (mVc + SDt)/W0], 	
при W0 = Wt

Cд = [CпVп + P — P*— (1-m)C0Vc] / [Vп –
Vи –(1-m)Vc + SDt]

Cc = C0 (1-m) + Ct m,

где С — концентрация вещества, W — объем 
участка водоема или всего водохранилища 
(определяется по батиграфической и объем-
ной кривым), V — объем воды; подстрочные 
индексы o, t означают начало и конец расчет-
ного периода Dt; п, с, и  — суммарный при-
ток (включая осадки), сток и испарение с 
водной поверхности участка водоема; Сд  — 
«дополнительная» концентрация вещества, 
обусловленная его поступлением и убылью 
за период Dt; BS  — безразмерный коэффи-
циент водообновления и самоочищения [26, 
27] (в отличие от коэффициента водообнов-
ления [29]); S  — параметр самоочищающей 
способности рассматриваемого объема водо-
хранилища; m  — эмпирический коэффици-
ент связи концентрации на выходе из участ-
ка Сс со средней по объему, в общем случае 
0 ≤ m ≤ 1 и зависит от проточности и мор-
фометрии участка; Р — количество вещества, 
поступившего за Dt в рассматриваемый объ-
ем от диффузных (неточечных) источников; 
Р*  — количество вещества, потребленного 
(утилизированного) гидробионтами за пери-
од Dt.

Заметим, что для консервативных ве-
ществ (самоочищение отсутствует) BS = В.

В полевых условиях показатели BS и Сt 
легко и удобно определять с помощью номо-
грамм [26, 28].

Приведенная система уравнений учиты-
вает нестационарность водного режима, ал-
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лохтонное и автохтонное загрязнение, про-
цессы самоочищения и утилизации веществ 
гидробионтами. Для практических расчетов 
она может быть рекомендована для прогноза

качества воды существующих и проекти-
руемых водохранилищ и их участков. При 
этом меняя входные параметры (составля-
ющие водохозяйственного баланса, коли-
чество поступающих веществ и т.п.) можно 
определить реальные пути оптимизации ги-
дро-экологического режима при миними-
зации экономических затрат. Модель пред-
назначена для расчета средних по объему 
концентраций в отсутствие сосредоточенных 
интенсивных источников загрязнения (нео-
чищенные сточные воды, залповые или ава-
рийные сбросы).

В [26] определены границы автомодель-
ности рассчитываемой величины Сt от m. 
При BS ≤ 0,4, а для случая интенсивной сра-
ботки водохранилища  — при дополнитель-
ном условии 0,2 ≤ Сд /С0 ≤ 5,0, выбор пара-
метра m в пределах от 0 до 1 слабо влияет 

на Сt — разброс в значениях Сt не превыша-
ет ±4 %. Это объясняет хорошую сходимость 
результатов расчетов средних (за год, сезон) 
концентраций веществ для водохранилищ 
по натурным данным, когда применялась ги-
потеза полного перемешивания (m = 1) [9]. 
В [12].предлагается использовать значение m 
= 0,75 для слабопроточных водоемов и m = 
0,25 для сильнопроточных в годовом интер-
вале времени.

Было проведено сопоставление по по-
казателю БПК за каждый месяц расчетно-
го года предлагаемой модели с более слож-
ной математической моделью, основанной на 
уравнениях Сен-Венана, решаемых методом 
конечных разностей [30]. Результаты показа-
ли, что расхождение не превысило 0,3 мгО2 

/л и не более ±15 % с обеспеченностью 0,75.
Проверка модели по независимым натур-

ным данным
Верификация расчетной модели прово-

дилась на Верхнедеснинском водоеме по 
основным гидрологическим и гидробиоло-

Таблица 1 
Оценка показателей точности и достоверности модели с оптимальным уровнем детализации, %

№
Компонент

(показатель)
Диапазон

концентраций1
Отн. oшибки, %:

ð min- ðmax; ð ср

Норматив ðн
[34], %

Обеспеченность 	
непревышения 2, %

15  20  25 ðн

Консервативные показатели качества воды (модель-1) 
 1 НСО3 56–116 мг/л 0,0-14,4; 4,7: 25/204) 100 100 100 100
 2 SO4 10–32 мг/л 1,4-28,3; 15,9 25 50 50 67 67
 3 Cl 6,0–10 мг/л 6,0-22,3; 10,0 30 83 83 100 100
 4 Ca 22–37 мг/л 7,1-26,9; 9,0 25 67 83 93 93
 5 Mg 2,5–6,5 мг/л 4,1-20,0; 10,5 30 67 67 83 83
 6 Na 2,8–5,0 мг/л 2,8-11,9; 7,3 30 83 100 100 100
 7 K 1,7–4,4 мг/л 1,9-28,1; 12,8 30 83 83 83 100
 8 Сух. остаток 118-202 мг/л 0,6-12,1; 7,3 20 100 100 100 100

Неконсервативные показатели качества воды (модель-3)
9 Цветность 36–62 град. 0-29,7; 7,8 20 87,7 93 93 93

10 БО (ХПК)3 14–27 мгО/л 0-38,9; 18,9 25 - 47 67 67
11 ПО 3 4,4-7,1 мг/О,л 0–25,0; 13,5 30 - 80 100 100
12 БПК5

 3 1,0–2,0 мгО2/л 0–21,0; 14,5 30 - 67 93 100
13 Nорг 0,82–2,2 мг/л 0-25,9; 18,9 30 - 67 75 83
14 NO2 9–19 мкг/л 0–26,4; 11,0 25 - 73 93 93
15 NO3 0,10-0,62 мг/л 0–29,2; 16,2 35 96 96 96 96
16 NH4 0,34-0,9 мг/л 10–25; 15,9 35 - 67 67 93
17 Рорг 6–91 мкг/л 9,7-47,4; 18,6 40 - 67 80 93
18 Рмин (РО4) 15–57 мкг/л 3,5-25,0; 16,0 40 67 83 93

Неконсервативный стратифицированный ингредиент (модель-6)
19 NH4 0,25–1,9 мг/л 0–50,0; 12,8 35/304 61 89 89 89

Примечания. 1) диапазон дан для средних по участкам концентраций компонентов для всех гидрохимических съемок. 2) 
обеспеченность непревышения указанных погрешностей рассчитывалась для всех измеренных концентраций во все съемки; 3) 
БО — бихроматная окисляемость (ХПК — химическое потребление кислорода), ПО — перманганатная окисляемость, БПК5 — 
биохимическое потребление кислорода за 5 сут; 4) в числителе норма допустимой ошибки для концентраций до 100 мг/л (НСО3) 
и до 1 мг/л (NН4) в знаменателе, соответственно, свыше 100 мг/л и более 1,0 мг/л.
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гическим фазам: периоды зимней и летней межени, 
весеннего половодья и осенних паводков; цветения и 
отмирания отдельных видов гидробионтов [26, 27]. 
Основные параметры водохранилища при нормаль-
ном подпорном уровне: объем 320 млн. м3, площадь 
42,2 кв.км, длина 65 км, ширина средняя 650 м и мак-
симальная 1800 м, глубина средняя 7,6 м и макси-
мальная 19 м; при уровне мертвого объема, соответ-
ственно: 204 млн. м3, 32,2 кв.км, 57 км, 570 и 1440 м, 
6,3 и 16 м.

Идентификация входных параметров модели 
проводилась по результатам гидробиологических 
наблюдений за биомассой и видовым составом фи-
топланктона и гидромакрофитам [33] по методике, 
изложенной в [19] (величины Р и Р*); значения ко-
эффициентов неконсервативности k в величине S (S 
= kW) определялись экспериментально [26] в поли-
этиленовом микрокосме [1, 3] цилиндрической фор-
мы объемом 2 м3 для условий стоячей воды (т.е. с за-
пасом, т.к. известно, что скорость течения ускоряет 
процессы самоочищения [1-6, 12, 13]) и хорошо ап-
проксимировались уравнением реакции 1-го поряд-
ка Ct = C0 *exp (–kt). Отсюда k = (lnC0/Ct)/t; объ-
емы W0,Wt, V для участков определялись по данным 
гидрологических наблюдений и кислородо-термиче-
ских съемок. В  качестве расчетных интервалов вре-
мени Dt выбраны периоды между смежными гидро-
химическими съемками, проводившимися один раз в 
1-2 месяца. В каждой съемке пробы отбирались с ше-
сти створов по длине водоема, количество вертикалей 
на створах составляло от 1 до 6 в зависимости от ши-
рины, число горизонтов на вертикалях было от 1 до 
3 по глубине, при этом средний, второй, горизонт на-
ходился на слое температурного скачка на основании 
кислородо-термических съемок, проводившихся с по-
мощью лебедки и термооксиметра через 1 м [26, 34].

Верификация проводилась для трех вариантов 
модели с различной пространственной детализацией: 
модель 1 — все водохранилище для консервативных 
веществ (главные ионы), модель 3 — три последова-
тельных участка водоема для неконсервативных ве-
ществ (биогенные и органические ингредиенты, все-
го 10) и модель 6 — участки модели 3 разделялись на 
верхний и нижний субучастки по отношению к ниж-
ней границе термоклина в периоды летней и зимней 
температурной стратификации для неконсерватив-
ных стратифицированных показателей — на примере 
аммонийного азота.

Отметим, что реальное значение параметра m по 
фактическим значениям концентраций установить 
не удалось ввиду большого его разброса. Это связа-
но с тем, что химико-аналитическое измерение кон-
центраций ингредиентов происходит с определенной 
погрешностью, которая оказывает существенное вли-
яние в случае рассмотрения разности двух значений 
концентраций, особенно если эти значения не слиш-
ком отличаются друг от друга. Учитывая весьма за-

медленный внешний водообмен Верхнедеснинского 
вдхр. (расход р. Десны в межень в верхнем створе 
водохранилища составляет 2 м3/с, как и санитарные 
попуски в нижний бьеф плотины), можно предполо-
жить, что величина Сс в основном определяется Сt. 
Поэтому была проверена гипотеза полного переме-
шивания (m = 1) по фактическим данным гидрохими-
ческих съемок как по отдельным участкам водоема, 
так и по всему водохранилищу в целом. Средняя кон-
центрация по участку Сср определялась как среднее 
арифметическое по всем концентрациям в точках от-
бора проб данного участка. Концентрации веществ Сс 

измерялись сразу после плотины и рассчитывались 
как среднее арифметическое по конечному створу 
выше расположенных участков. Из  388 результатов 
определения относительной ошибки проверяемой 
гипотезы 14 превысило уровень 25 % (максимальная 
погрешность 40 %), т.е. обеспеченность непревыше-
ния уровня составила ±0,964;. уровень ошибки ±20 
% не превышается с вероятностью 0,93, ±15-16 %  — 
с вероятностью 0,87. Средняя погрешность гипотезы 
полного перемешивания для большинства компонен-
тов находится в пределах ±5-19 %, что вполне прием-
лемо для практических расчетов, при этом величина 
относительных ошибок меньше для отдельных участ-
ков, чем для всего водохранилища [26].

Для надежной оценки однородности участков по 
выбранным показателям и, соответственно, досто-
верности и репрезентативности среднего содержания 
каждого показателя качества воды по предыдущим 
съемкам было определено оптимальное количество 
проб [31], которое составило 30-35 с обеспеченностью 
95 %. Анализы выполнялись по общепринятым ме-
тодикам [32]. Рассчитывались относительные ошиб-
ки ð = [(Сф — Ср) / Сф]*100 % (Сф и Ср — фактическая 
и расчетная концентрации), средние значения ðср = 
(1/ n)* Σ | ði | (i = 1…n, n — число измерений) и обе-
спеченность непревышения допустимого уровня по-
грешности (отношение числа относительных ошибок, 
не превышающих допускаемую погрешность, к обще-
му числу рассчитанных ð, в %%) как критерий точно-
сти модели с оптимальной детализацией. К сожале-
нию, из результатов проверки расчетной модели были 
исключены металлы, т.к., во-первых, были нарушены 
сроки между отбором проб и сроком их анализа (бо-
лее месяца), а во-вторых, металлы определялись ме-
тодом атомной абсорбции на атомно-абсорбционном 
спектрофотометре С-112, очень несовершенным при-
боре, вскоре снятом с производства.

 Поскольку точность модели зависит от точно-
сти исходной информации, то оценочным критерием 
оправдываемости модели может служить обеспечен-
ность, с которой относительные ошибки ð не превы-
шают норматива допустимой погрешности исходной 
информации [35] — ðннф (табл. 1)

Анализируя данные табл. 1 можно отметить, что 
весьма неплохие значения критерия точности опреде-
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лены для большинства показателей Уровень ошибок 
в ±15 % и ниже для всех консервативных показате-
лей с обеспеченностью 67 % и не выше ±25 % с обе-
спеченностью 83 % (за исключением SO4). Уровень 
ошибки ±20 % имеют все неконсервативные пока-
затели кроме ХПК с обеспеченностью 67 % и ±25 
% с обеспеченностью 75-100 % (у ХПК  — 67  %). 
Стратифицированный ингредиент NH4 имеет по-
грешность расчета по модели ± 15% с вероятностью 
0,61 и ±20 % с обеспеченностью 89 %.

Критерий оправдываемости имеет обеспеченность 
0,89-1,0 для большинства ингредиентов независимо 
от степени детализации модели водоема по участкам; 
для органического азота обеспеченность непревыше-
ния допустимой нормы погрешности составила 0,83, 
для ХПК — 0,67.

 Эффективность модели и сделанных по ней про-
гнозов можно оценить путем сравнения ошибок про-
гноза (расчета) с ошибкой экстраполяции (по анало-
гии с гидрологическими прогнозами). Оценочным 
критерием эффективности является показатель 
µ = (Сф — Ср)/(Сф — С0). Считается [36], что прогноз 
при µ ≤ 0,80 прогноз эффективен, при 0,80 < µ ≤ 1,0 
прогноз малоэффективен, а при µ >1,0 прогноз оши-
бочен).

 Оценка эффективности модели по критерию µ 
показывает, что для всех групп ингредиентов расчет-
ная модель эффективна в 60-65 % случаев, малоэф-
фективна примерно в 30 % результатов и ошибочна в 
5-10 % случаев [26].

Задачи дальнейших исследований
На территории Российской Федерации имеется 

2650 водохранилищ, и их общий объем достигает бо-
лее 1 млн. куб. км. Многие из них используются для 
питьевого водоснабжения, рекреации, рыбного хо-
зяйства и рыболовства. Все это относится к санитар-
но-эпидемиологическому и экологическому благопо-
лучию населения, целостности природных экосистем. 
Поэтому получение адекватных оценок расчета и 
прогноза показателей качества воды в них остается 
насущной актуальной задачей.

В последние годы приборостроительная промыш-
ленность (зарубежная и отечественная) добилась су-
щественных достижений в создании высококаче-
ственных автоматизированных средств измерений 
состава и свойств воды. Уже не один десяток лет су-
ществует множество государственных (и отрасле-
вых) стандартных образцов (ГСО и ОСО) веществ в 
воде, с помощью которых можно не только калибро-
вать приборы, но и проводить метрологическую ат-
тестацию методик выполнения измерений (МВИ) и 
осуществлять межлабораторные и внутрилаборатор-
ные сравнительные испытания проб воды, обеспечи-
вающие в конечном итоге единство и достоверность 
измерений. Большинство МВИ оформлены в виде 
нормативных документов. Есть государственные 

стандарты (в т.ч. на основе международных стандар-
тов ИСО и ИСО/МЭК) на методы отбора проб, на 
требования к испытательным и измерительным ана-
литическим лабораториям (ИЛ), многие из кото-
рых аккредитованы в качестве независимых и тех-
нически компетентных. в Системе сертификации 
ГОСТ Р (с ноября 2011 г. функции по аккредитации 
ИЛ переданы в Федеральную службу по аккреди-
тации Минэкономразвития). Поэтому технических 
проблем при исследовании качества воды водоемов 
практически нет. Есть проблемы в финансировании 
работ, компетентности и энтузиазме самих исследо-
вателей.

В аспекте тематики данной статьи остановимся на 
необходимости решения следующих задач, стоящих 
перед специалистами.

1. Проведение одновременных (синхронных) ги-
дролого-гидрохимических и гидробиологических съе-
мок (возможно, и микробиологических, токсикологи-
ческих и радиационных исследований в зависимости 
от конкретного объекта) в характерные гидрологиче-
ские и биологические фазы с учетом пространствен-
но-временной динамики антропогенного воздействия 
(сточные воды, поверхностный и внутрипочвенный 
сток с сельхозугодий, аварийные выбросы, захороне-
ния отходов и т.п.).

2. Проведение специальных экспериментов по 
оценке самоочищающей способности водоема (опре-
деление коэффициентов неконсервативности в том 
числе); влиянию дна и донных отложений, возмож-
но, с применением «трассеров»; определение пери-
одов стратификации и глубин слоя температурного 
скачка (термоклина), суточной динамики биогенных 
элементов, включая растворенные кислород и окись 
углерода [26], влияния тепловых сбросов ТЭС или 
АЭС (если они имеются на данном объекте).

3. Выбор расчетной модели, ее апробация и вери-
фикация по независимым данным фактических на-
турных исследований при условии обеспечения их 
достоверности и пространственно-временной репре-
зентативности. Оценка этой модели по критериям 
точности, достоверности и эффективности с дачей 
рекомендаций по ее применимости для соответству-
ющих водно-экологических ситуаций.

4. Разработка конкретных практических рекомен-
даций по регулированию качества воды в изучаемом 
водном объекте с желательной оценкой экономиче-
ской эффективности предполагаемых водоохранных 
и водосберегающих мероприятий (причем, их может 
быть несколько как альтернативных).

Заключение

Полученные результаты верификации дают объ-
ективную оценку адекватности и применимости 
модели, а предлагаемые оценочные критерии 
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могут быть рекомендованы для проверки математи-
ческих моделей прогноза качества воды.

Необходимо заметить, что предлагаемая модель 
далеко не во всех случаях и не по всем показателям 
может соответствовать реальным данным исследо-
ваний и наблюдений. Поэтому для конкретных во-
доемов следует установить критерий выбора степе-
ни детализации в зависимости от гидрологического 
(скорость ветрового и стокового течений, интенсив-
ность водообмена, наличие устойчивой стратифи-
кации и т.д.), гидрохимического и гидробиологиче-
ского режима с учетом антропогенного воздействия 
(сточные воды, поступление загрязнений с талым 
и дождевым стоком, интенсивность и направлен-
ность внутриводоемных процессов, включая само-
очищение и вторичное загрязнение от дна и гидро-
бионтов, др. факторы). В  любом случае желательно 
иметь возможность проводить специальные экспери-
менты, как это и удалось для исследованного объек-
та  — Верхнедеснинского водохранилища-охладите-
ля Смоленской АЭС при непосредственном участии 
преподавателей и студентов кафедры гидрологии и 
гидрохимии географического факультета Киевского 
госуниверситета и гидрологам КИП-8 института 
«Гидропроект».
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S.A. Sokolov

Realization of system approach to prediction  

of water quality in reservoirs: from calculated 

model to forecast verification based  

on independent data

Calculated simultaneous equations for prediction of water quality are described and it is based on a 
system approach and a method of water-material balance of a water body. Results of concentration 

calculations and experimental independent data were shown to have sufficient convergence for both the 
whole reservoir and its individual areas. Forecast criteria of accuracy, correctness and effectiveness for 
evaluation of applicability of proposed model are discussed. Recommendations of its application at next 
studies are given
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