Parameter im Programm SIWAPRO - Fallbeispiel

Barbara Euler und Oliver Kemmesies
1 Zielsetzung

Zur Bewertung der von Verdachtsflichen oder altlastverddchtigen Flichen ausgehenden Ge-
fahren fiir das Grundwasser ist eine Sickerwasserprognose zu erstellen. Dies kann in Form
einer verbalen Argumentation oder mit Hilfe eines Stofftransportmodells erfolgen.

Bei einer modellgestiitzten Sickerwasserprognose erfolgte bislang die Entscheidungsfindung
stets nur auf der Grundlage von EINER Zahl (Priifwertiiberschreitung ja/nein, linke Grafik in
Abbildung 1). Allenfalls werden noch Sensitivitdts- und Szenarioanalysen durchgefiihrt, um
diejenigen Parameter und Randbedingungen zu identifizieren, die den groften Einfluss auf
das Berechnungsergebnis haben.

Demgegeniiber stehen heute Verfahren zur Verfiigung, mit denen die Unsicherheiten die bei
der Parameterbestimmung in die Berechnungen eingetragen werden, auch im Ergebnis einer
Sickerwasserprognose ausgewiesen werden konnen. Voraussetzung dafiir ist, dass bereits die
Parameterermittlung unter der Angabe von Verteilungsfunktionen, mindestens aber von Er-
wartungswerten und Schwankungsbreite erfolgt.

Abbildung 1: Schematische Darstellung der Zielstellung
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2 Aufgabenstellung

Aufgabe eines Stofftransportmodells ist es, die Konzentration am Ort der Beurteilung zu be-
rechnen. Dabei miissen die verschiedenen Prozesse, die zur Freisetzung und zum Transport
von Schadstoffen in der ungeséttigten Zone beitragen, beriicksichtigt werden.

Dringt Niederschlagswasser bzw. das verbleibende Sickerwasser in eine Schadstoffquelle ein,
kommt es zur Schadstofffreisetzung und in Folge dessen zur Anreicherung von Schadstoffen
im Sickerwasser. Anschlieend erfolgt die weitere Schadstoffausbreitung mit dem Sickerwas-
ser in den Untergrund (Abbildung 2). In Abhdngigkeit vom Riickhaltevermdgen der ungesét-
tigten Zone werden die Schadstoffe bis zum Ort der Beurteilung transportiert und letztendlich
in das Grundwasser eingetragen.




Abbildung 2: Schadstofffreisetzung aus einer Schadstoffquelle und Transport im Untergrund
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Die Mobilisierung der Schadstoffe aus der Schadstoffquelle ist dabei abhingig von den Mi-
lieubedingungen sowie den vorherrschenden Stromungs-, Transport- und Umsetzungsprozes-
sen. Diese Prozesse flihren dazu, dass sich das Sickerwasser in der Schadstoffquelle mit
Schadstoffen maximal bis hin zur Loslichkeitsgrenze aufkonzentriert (Abbildung 3). Im wei-
teren Verlauf konnen dann Riickhalteprozesse zu einer zeitlichen Verzogerung beim Stoffein-

trag in das Grundwasser sowie Abbauprozesse zu einer Verminderung der eingetragenen
Stofffracht fithren.

3 Verfahrensanleitung

Aus der Vielzahl der Arbeiten der vergangenen Jahre kristallisiert sich ein zunehmender Kon-
sens zu den zu beriicksichtigenden Prozessen und deren Parameter und damit eine grundle-
gende Abfolge von 5 Arbeitsschritten heraus, die mindestens fiir eine Sickerwasserprognose
zu absolvieren sind (Abbildung 4).



Abbildung 3: Prozesse der Schadstofffreisetzung und des Transports durch die ungesittigte

Zone
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Diese 5 Schritte umfassen die wesentlichen Prozesse und die Ermittlung ihrer systembe-
schreibenden Parameter, die in der ungesittigten Bodenzone von mafigeblicher Bedeutung
sind und mindestens beriicksichtigt werden miissen. Impliziert wird dabei, dass die Beschrei-
bung der Stromungsprozesse in der ungeséttigten Zone durch die Richards-Gleichung und die
Transportprozesse durch die Advektions-Dispersions-Gleichung erfolgen kann.

Im Vorfeld einer Gefdhrdungsabschitzung muss der Bearbeiter die vorhandenen Daten zu-
sammentragen und fehlende Daten iiber verldssliche Verfahren abschétzen. Verschiedene
Simulationsprogramme, insbesondere die, die innerhalb des Programmvergleichs (Kemmesies
& Euler, 2008) untersucht worden sind, beinhalten bereits Abschitzverfahren, verweisen auf
solche oder verfiigen liber implementierte Datenbanken in denen Literaturwerte zu finden
sind.

Die meisten Simulationsprogramme setzten dabei aber voraus, dass der Anwender {iber ein
umfangreiches Wissen von chemischen, physikalischen sowie hydraulischen Zusammen-
hingen in der ungesittigten Zone verfiigt. Zusétzlich muss er neben der Kenntnis der ,,richti-
gen Literatur® auch die Abschitzverfahren kritisch betrachten und beurteilen konnen. Das
dem in vielen Féllen nicht so ist, ist Realitét.

Abbildung 4: Die 5 Schritte zur Sickerwasserprognose (aus Euler & Kemmesies, 2008)
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An dieser Stelle sollen die 5 Schritte zur Sickerwasserprognose ansetzen. Zum Einen zeigen
sie die Art und Weise, wie die Vielfalt von Prozessen in der ungesittigten Zone systematisch
erfasst werden kann, zum Anderen verweisen sie auf Literatur fiir die Beschreibung der ver-
schiedenen Prozesse und vermitteln ein Bild von der Genauigkeit der géngigen Abschéitzme-
thoden.

4 Fallbeispiele

In den vorangegangen Prédsentation wurden die Beispiele bereits ausfiihrlich erldutert. Im Fol-
genden soll - iiber die eigentliche Aufgabenstellung hinaus - die Vorgehensweise bei der Ab-
schitzung der moglichen Streuung der Ergebnisse sowie zur Einschédtzung der VerlaBlichkeit
der Ergebnisse demonstriert werden. Zur Vollstandigkeit sind hier auch die Eingangsparame-
ter fiir das PAK-Beispiel, Variante 1 mit dokumentiert.

Fiir die Bearbeitung der Aufgabestellung wird das Programm SiWaPro DSS (Kemmesies et
al. 2007) eingesetzt. Das Programm wurde innerhalb des BMBF-Forderschwerpunktes ,,Si-
ckerwasserprognose® in Zusammenarbeit mit der TU Dresden entwickelt und im Zeitraum
2009/2010 im Rahmen der TASK-Initiative des UFZ so weiter qualifiziert, dass nunmehr
auch die Parameterunsicherheiten im Ergebnis von Sickerwasserprognosen ausweisbar sind.



5 Schritte zur Sickerwasserprognose fiir das Beispiel 1: BTEX-Schadensfall (Kombination
von Parametern aus Datenbanken und Laborversuchen)

1. Geometrie
Es wird idealisierend nur die 5 m méachtige Transportstrecke unterhalb der Quelle be-
trachtet. In dieser steht ein schwach schluffiger Feinsand (Su2) an.
2. Bodenparameter
Die Bodenparameter wurden durch Multistep-Flow-Tests im Labor ermittelt. Der un-
tere und obere Grenzwert der Parameter in Tabelle 1 wurde so gesetzt, dass die so-
wohl die Schétzwerte aus den Literaturangaben/Datenbanken wie auch die im Labor
ermittelten Parametwerte im Schwankungsbereich enthalten sind.
3. Stromungsrandbedingungen
Die Grundwasserneubildungsrate ist mit 200 mm/a vorgegeben.
Der Grundwasserspiegel liegt unten an der Transportschicht an.
Es sind stationdre Verhéltnisse zu betrachten.
4. Stofftransportparameter
Die Dispersivitit wurde mit 10% des FlieBweges abgeschitzt. Die iibrigen Stofftrans-
portparameter wurden im Labor ermittelt. Die in Tabelle 1 aufgefiihrten Schwan-
kungsbereiten wurden wieder aus den Literatur- und Laborwerten abgleitet.
5. Stofftransportrandbedingungen
Die Quelltermfunktion wurde ebenfalls vorgegeben. Demnach schiittet die Quelle den
Stoff Benzol konstant mit einer Konzentration von 17 mg/l {iber einen Zeitraum von
knapp 100 a.
Tabelle 1: Eingangsparameter fiir das Beispiel 1: BTEX (Kombination von Parametern
aus Datenbanken und Laborversuchen)
Parameter Symbol  Einheit = Vergleichs  Unterer Oberer
wert Grenzwert  Grenz-
wert
Bodenparameter
Porositét ) 0,41 0,38 0,43
Restwassergehalt Ow r 0,05 0,02 0,13
Mal3stabsfaktor a I/m 6,7 2,77 17
Anstiegsparameter n 1,43 1,15 1,95
Durchlissigkeitsbeiwert k¢ m/s 1-10” 5107 1-10”
Lagerungsdichte Db g/cm? 1,5 1,4 1,6
Stofftransportparameter
Dispersivitit S m 0,5
Sorptionskonstante Kp I/kg 0,5 0,5 5,0
Halbwertszeit ts0 a 0,66 0,66 3,52




5 Schritte zur Sickerwasserprognose fiir das Beispiel 2: PAK-Schadensfall (Variante 1: Para-
meter aus Datenbanken)

1.

Geometrie

Der Untergrund ist geschichtet aufgebaut. Die zu betrachtende Transportstrecke be-
steht aus 5 Sandschichten mit unterschiedlich hohem Schluff-, Ton- und Organikantei-
len.

Bodenparameter

Die Bodenparameter wurden entweder

Variante 1: aus Literaturangaben bzw. aus Datenbanken abgeschitzt

Variante 2: durch Multistep-Flow-Tests im Labor ermittelt.
Stromungsrandbedingungen

Die Grundwasserneubildungsrate ist mit 200 mm/a vorgegeben.

Der Grundwasserspiegel liegt unten an der Transportschicht an.

Es sind stationdre Verhéltnisse zu betrachten.

Stofftransportparameter

Die Dispersivitit wurde mit 10% des FlieBweges abgeschitzt. Die iibrigen Stofftrans-
portparameter wurden

Variante 1: aus Literaturangaben bzw. aus Datenbanken abgeschétzt (Tabelle 2)
Variante 2: durch Laborversuche ermittelt.

Stofftransportrandbedingungen

Die Quelltermfunktion wurde ebenfalls vorgegeben. Demnach schiittet die Quelle
Naphthalin exponentiell abnehmend (k=-8*101/a) mit einer Ausgangskonzentration
von 180 pg/l.

Tabelle 2: Eingangsparameter fiir das Beispiel 2: PAK-Schadensfall (Naphthalin), Vari-

ante 1
Parameter Symbol  Einheit S St3 S12 S13 St3
Maichtigkeit M m 0,1 0,8 0,6 1,1 0,4
Bodenparameter
Porositit ) 0,40 0,36 0,37 0,36 0,36
Restwassergehalt Ow ; 0,005 0,03 0 0 0,03
Maf3stabsfaktor o 1/m 5,0 10,8 7,8 4,7 10,8
Anstiegsparameter n 1,46 1,13 1,26 1,22 1,13
Durchlissigkeits- ks m/s 1,6:10°  1,62:10°  7,4:10° 3,47-10° 1,62:10°
beiwert
Lagerungsdichte Db g/cm? 1,7 1,48 1,79 1,71 1,48
Stofftransport-
parameter
Dispersivitit S m 0,01 0,08 0,06 0,11 0,04
Sorptionskonstante Kp /kg 3 0,2 4 0,2 1,5
Halbwertszeit ts0 a 0,356 0,356 0,356 0,356 0,356




Automatisierte Sensitivititsanalysen

Die in Sickerwasserprognosen eigehenden Parameter und Randbedingungen sind in ihrer Be-
stimmung oft groBeren Fehlern unterworfen. Der Einfluss eines einzelnen Parameters auf das
Berechnungsergebnis ist hdufig unbekannt. Hier setzen automatisierte Sensitivitdtsanalysen
an, die eine objektive Beurteilung ermoglichen.

Es sei vorausgesetzt, dass alle Modellparameter physikalisch bzw. chemisch begriindet sind.
Sie konnen damit nicht beliebige Werte annehmen, sondern nur in ihren physikalisch-
chemisch begriindeten Wertebereichen variieren, so dass fiir den betrachtenden Parameterwert
a; gilt:

i, min <a; < i, max Gl 1

Innerhalb dieses Wertebereiches werden die Parameter dann skaliert, so dass in etwa groflen-
ordnungsmiBig gleiche Anderungen der abhingigen Variablen (Konzentrationen, Frachten)
bei der Anderung der einzelnen Parameter Aa; und vergleichbare sensitive Wirkungen der
Parameter erzielt werden.

Die Quantifizierung der Auswirkungen von Parameterdnderungen auf die abhingigen Variab-
len eines Modells erfolgt durch die Berechnung der Sensitivititskoeffizienten SK(a;);, die als
partielle Ableitung der abhédngigen Variablen y; (i=1,N, N-Anzahl der Stiitzstellen) nach je-
dem der unabhéngigen Parameter a; (j=1,M, M-Anzahl der Parameter) definiert sind.

oy,

sK(a,) 26—2'31- Gl.2
Bestimmt werden die Sensitivitdtskoeffizienten mit Hilfe der TAYLOR-Reihenentwicklung
bis zum zweiten Glied (1. Ordnung). Jeder Parameter wird einmal um 1% seines Werteberei-
ches (Aaj=aj/(ajmax-ajmin): 0,01) gedndert und die Differenz (Ay;) des sich ergebenden neuen
Wertes fiir die abhdngige Variable zum urspriinglich berechneten Wert gebildet.
Im néchsten Schritt erfolgt dann die Analyse des Einflusses auf die Berechnungsergebnisse.
Dazu wird mit den urspriinglichen Ausgangsparametern ein Vergleichslauf berechnet. Im An-
schluss daran wird jeder Parameter verdndert und eine erneute Berechnung durchgefiihrt. Zum
Schluss erhélt man eine bestimmte Anzahl von Realisationen, die von der Anzahl der verin-
derten Parameter abhéngig ist. Die Kurven, die die groBten Abweichungen zum Vergleichs-
lauf aufweisen, zeigen die Parameter, die sich am sensitivsten auf das Prognoseergebnis aus-
wirken. Hier muss die grofte Genauigkeit bei der Bestimmung gegeben sein bzw. gefordert
werden.
Damit wird hier nun auch erstmals eine systematische Fehlerbestimmung moglich.

5 Monte-Carlo-Simulation

Die Monte-Carlo-Methode wurde erstmals in den 40-er Jahren des 20. Jahrhunderts im Be-
reich der Neutronenphysik durch die Wissenschaftler Neumann, Fermi und andere ange-
wendet und spéter bei der Entwicklung von Atomwaffen in Los Alamos verwendet. Es ist ein
numerisch-stochastisches Verfahren, das aus einer Aneinanderreihung von Zufallsexperi-
menten besteht (Kalos & Whitlock, 2008).



Abbildung 5: Schema der Monte-Carlo-Simulation (Bardossy et al., 2004)
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Der markanteste Unterschied zu anderen numerischen Verfahren besteht darin, dass hier Zu-
fallszahlen zur Realisierung von Zufallsexperimenten genutzt werden, deren Ergebnis dann
eine Schitzung der gesuchten Grofen liefert (Schmitz & Lehmann, 1976). Die Doméne der
Monte-Carlo-Methode lag bislang in der Untersuchung komplexer stochastischer Systeme wie
die Simulation von Populationen, Erstellung von Epidemie-Modellen, Losung von Problemen
der statistischen Mechanik, der Quantenphysik sowie Thermodynamik oder auch des Ab-
flussgeschehens in der Hydrologie.

Die Vorgehensweise bei der Monte-Carlo-Methode ldsst sich kurz wie folgt darstellen
(Schmitz & Lehmann, 1976):

1. Esseien die Groflen Al,...An unbekannt und zu berechnen. Zu diesem Zweck kon-
struiert man einen Wahrscheinlichkeitsraum (X,k,P) wobei X die Ergebnismenge
(Stich-probenraum), k eine c-Algebra von Ereignissen in der Ergebnismenge X und P
ein auf k definiertes Wahrscheinlichkeitsmaf ist.

2. Diesem konstruierten Wahrscheinlichkeitsraum ordnet man Zufallsgrofen X1,...Xn
zu, bei denen die statistische KenngroBen wie z.B. der Erwartungswert 0.4. in solchen
Beziehungen zu den Groflen Al,...An stehen, dass man diese aus ihnen bestimmen
kann.

3.  Um die Schitzwerte fiir die KenngroBen zu erhalten, realisiert man die Zufallsgréf3en
etliche Male, in dem man sich Zufallszahlen schafft, welche der Verteilung X1,...Xn
geniigen.

4. Mit Hilfe geeigneter Stichprobenfunktionen erhilt man dann aus den Realisierungen
Schitzwerte fiir die Kenngréfen Al,...An .

Im Vergleich zu tiblichen numerischen Verfahren liefert die Monte-Carlo-Methode also ein
wahrscheinlichkeits-theoretisch-statistisches Ergebnis, dessen Genauigkeit z.B. mit Hilfe der
Varianz gemessen werden kann.



7 Ergebnisse

Ergebnisse der Sickerwasserprognose mit idealisierten Quelltermfunktionen

Die mit dem Programm SiWaPro DSS berechneten Ergebnisse sind zum Vergleich im An-
hang zum Tagungsbeitrag beigefiigt, so dass ein Vergleich mit den Berechnungsergebnissen
der anderen Programme mdglich ist. Ein kurzer Uberblick ist in Tabelle 3 dokumentiert.

Tabelle 3:

Ergebnisse der Fallbeispiele

Fallbeispiel und Variante

Ergebnis

Handlungsbedarf

Nr. 1 BTEX, Variante 1
(Parameter aus Datenbanken)

Cmax = 337 pg/l, tmax=100 a
tpr'Lif:5 a

Es besteht Handlungsbedarf.

Nr. 1 BTEX, Variante 2
(Parameter aus Laborversuchen)

Cmax = 3,8 mg/l, tna =176 a

Es besteht Handlungsbedarf.

Nr. 2 PAK, Variante 1

Cmax = 16 pg/l, tna=65 a

Es besteht Handlungsbedarf.

(Parameter aus Datenbanken) torir=23 a
Nr. 2 PAK, Variante 2 Cmax = 0, tmax=0 a Es besteht kein Handlungsbe-
(Parameter aus Laborversuchen) |tys=0 a darf.

Legende:

Maximalkonzentration cyax, Zeitpunkt der Maximalkonzentration ty.x, Zeitpunkt der erstmali-

gen Priifwertiiberschreitung tir

Ergebnisse der Sickerwasserprognose mit vollstindigem Bodenprofil

Bei den zuvor gefiihrten Betrachtungen wurde die Schadstoffquelle nicht mit im Modell be-
riicksichtigt. Anstelle dessen wurde das Modell verkiirzt und oben auf dem Modelltop eine
Quelltermfunktion als Stofftransportrandbedingung vorgegeben. Wie im Abschnitt 2 darge-
stellt, ist diese Art der Sickerwasserprognose mit vorgegebenen Quelltermfunktionen stark
idealisierend. Das Durchstromen der Quelle und die diffusionslimitierte Freisetzung der
Schadstoffe wird bei einer solchen Vorgehensweise nicht angemessen beriicksichtigt.
Abbildung 6 zeigt zur Veranschaulichung der Zusammenhinge die hidufig verwendete ideali-
sierte Form der eigentlichen Aufgabenstellung.




Abbildung 6: Idealisierende Darstellung der Stofftransportrandbedingung als Quelltermfunk-
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Um aufzuzeigen, welchen Einfluss diese Idealsierung auf die Berechnungserbnisse einer Si-
ckerwasserprognose hat, wurden die Sickerwasserprognose noch einmal diesmal aber fiir das
komplette Bodenprofil der beiden Beispiele durchgefiihrt. Die Berechnungsergebnisse fiir
diesen das Beispiel 1 und 2 sind fiir diese Aufgabenstellung ebenfalls im Anhang beigefiigt.

Ergebnisse der Sensitivititsanalyse im Fallbeispiel BTEX
Die Ergebnisse der Sensitivititsanalyse sind im Protokollauszug in Abbildung 7 dargestellt.
Die Ergebnisse der Sensitivititsanalyse des Beispiels lassen zusammen mit weiteren durchge-
fithrten Untersuchungen zum Einfluss der Parameter Verallgemeinerungen zu. Den hochsten
Einfluss auf das Berechnungsergebnis haben:
Stromung:

» Grundwasserneubildungsrate bzw. Durchlissigkeitsbeiwert
Stofftransport:

» Sorptionskoeffizient

» Halbwertszeit, wenn abbaubare Stoffe betrachtet werden sollen
Auf die Bestimmung dieser Randbedingungen und Parameter ist demnach groBte Aufmerk-
samkeit zu verwenden. Sie bestimmen das Ergebnis.



Abbildung 7: Teilergebnisse der Sensitivititsanalyse (Auszug aus dem Ergebnisprotokoll des

verwendeten Programms SiWaPro DSS)

Parameterranking (Anzeige der ersten 5 Parameter)
max. Abweichung MaterialNr. Parametermname
147 97 1. CHPAR(B): Zerfallskoeffizient wissrige Phase 1. Ordnung [1/T]
42,90 1: PARAM(T): Leitfahigkeit bel So [LT]
42,42 1. PARAM(1): Porositat [-]
42,37 1: CHPAR(5): HENRY-Sorptionskoeffizient [LM]
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14,48 PARAM(B): Wassergehalt zum Zeitpunkt der Durchldssigkeitsbestimmung [-]
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Die van Genuchten-Parameter 0,,, o und n entwickeln immer dann einen Einfluss auf das
Berechnungsergebnis, wenn zeitlich abhidngige Prozesse zu betrachten sind. Dies ist immer
dann der Fall, wenn leicht abbaubare Substanzen, wie z.B. BTEX (Benzol) zu betrachten sind.
Dann sind auch instationdre Stromungsverhéltnisse, d.h. eine zeitlich verdnderliche Grund-
wasserneubildungsrate und/oder schwankende Grundwasserspiegel vorzugeben.

Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation fiir das Fallbeispiel BTEX

Die Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation liegen in Form von Erwartungswerten und
Schwankungsbreiten vor. Die Schwankungsbreiten werden auf der Grundlage der Student-t-
Verteilung auf einem Konfidenzniveau von 95% ausgegeben. Dies bedeutet, dass 95% aller

berechneten Werte innerhalb des ausgewiesenen Schwankungsbereichs liegen. Extreme Aus-
reiller werden damit aus der Verteilung ausgeschlossen.



Abbildung 8: Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation (Fallbeispiel BTEX)
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Abbildung 8 enthédlt einen Auszug aus dem SiWaPro DSS Ergebnisprotokoll der Monte-
Carlo-Simulation fiir das Beispiel 1 (Benzol-Schadensfall). Diinn im Hintergrund geplottet
sind die berechneten Konzentrationen fiir die einzelnen Simulationsldufe (Realisationen aus
Abbildung 5). Es ist deutlich erkennbar, dass sowohl das Eintreten der Maximalkonzentration
als auch die Dauer hochst unterschiedlich sind. Dies spiegeln dann auch die Berechnungser-
gebnisse wider.

Tabelle 4: Ergebnisse der Monte-Carlo-Simulation fiir das Fallbeispiel BTEX

Berechnungsgrofe Erwartungswert Schwankungsbreite
Maximalkonzentration 2.052 pug/l +3.153 pg/l
Zeitpunkt des Auftretens 128a +38a
Erstmalige Priifwertiiberschreitung 22a £19a
Dauer der Priifwertiiberschreitung 234 +91 a

Die berechneten Schwankungsbreiten liegt in ihrer Grofenordnung im gleichen Bereich wie
der Erwartungswert bzw. libersteigt diesen im Fall der Maximalkonzentration. Das Ergebnis
ist daher aus mathematischer Sicht als wenig vertrauenswiirdig einzustufen. Die moglichen
Schwankungsbreiten der Eingangsparameter sind zu grof3.



6 Zusammenfassung

Sickerwasserprognosen sind i.d.R. mit hohen Unsicherheiten behaftet, da die Eingangsgroflen
nicht mit der erforderlichen Genauigkeit bereitgestellt werden konnen. Im Gegensatz zu
Grundwasserstromungs- und Schadstofftransportmodellen ist die Kalibrierung eines Sicker-
wasserprognose-Modells nicht méglich, da die erforderlichen Messwerte fehlen:

a) Fiir die Kalibrierung des Stromungsmodells wiren gemessene Druckhdhen, Wasser-
gehalte und/oder Wassermengen notwendig. Derartige Messwerte sind in der ungesét-
tigten Zone nur hochst aufwindig zu beschaffen. Sie liegen in der Praxis nicht vor.

b) Grundlage fiir die Kalibrierung des Transportmodells wéiren gemessene Sickerwas-
serkonzentrationen. Derzeit ist die Bestimmung von Sickerwasserkonzentrationen von
anorganischen Stoffen Gegenstand intensiver wissenschaftlicher Forschung und Dis-
kussion. Aus Vollzugsgriinden erfolgte dabei bereits die Festlegung auf die Verfahren
nach der DIN 19528 und DIN 19529. Letztere beinhaltet eine Kurzcharakterisierung
und gilt nur fiir anorganische Stoffe. Fiir organische Substanzen ist derzeit kein geeig-
netes Verfahren in Aussicht.

Umso wichtiger ist es, alle verfiigbaren Standort- und Stoffinformationen in ihrem komplexen
Zusammenspiel vor Ort zu betrachten. Eine separate, sequentielle Ermittlung des Quellterms
zum einen und des Transportvorganges zum anderen erscheint zwar in der Handhabung als
"einfach", ist aber fiir eine realistische Gefdhrdungsabschitzung nicht angemessen.

Innerhalb des BMBF-Forderschwerpunktes "Sickerwasserprognose" wurden nicht nur um-
fangreiche Lysimeterversuche zur Quelltermbeschreibung von typischen Ersatzbaustoffen
durchgefiihrt. In einem zweiten Schwerpunkt wurde auch die Weiterentwicklung von Stoff-
transportmodellen gefordert. Eine Ubersicht geben Euler und Kemmesies (2009) und Kem-
mesies und Euler (2008). Einige dieser Sickerwasserprognosewerkzeuge sind in der Lage, alle
fiir den Standort und den Schadstoff verfiigbaren Informationen in ihrem komplexen Zusam-
menwirken abzubilden und so zutreffende Sickerwasserprognosen zu ermdéglichen. Dazu ge-
hort auch das Programm SiWaPro DSS, das im Rahmen der TASK-Initiative des UFZ
(Helmholtz Zentrum fiir Umweltforschung) soweit weiter qualifiziert wurde, dass mit diesem
Werkzeug nun auch die Schadstofffreisetzung aus abgelagerten Materialien selber direkt am
Ablagerungsort betrachtet werden kann.

Damit wird im Nachsorgebereich nun auch eine lokale und zeitlich begrenzte Kalibrierung
von Sickerwasserprognose-Modellen moglich. Dazu miissen folgende Informationen zum
Standort bekannt sein:

v’ Informationen zum Schadstoff, Zusammenspiel Schadstoff-Boden (Laborwerte)

v’ Miéchtigkeit der Verfiillung/Ablagerung/Altlast

v’ Zeitpunkt der Verfiillung/Ablagerung

v’ Verteilung der Feststoffgehalte der Schadstoffe tiber die Tiefe

Mit den bekannten Informationen wird ein Sickerwasserprognose-Modell aufgebaut, das dem
Zustand der Kontamination zur Zeit der Verfiillung bzw. zu Beginn der Kontamination ent-
spricht. Im Zuge der Kalibrierung werden dann vor allem die Stofftransportparameter so an-
gepasst, dass die Tiefenverteilung der Feststoffgehalte zum Zeitpunkt der Probenahme nach-
vollzogen werden kann.

Auf der Grundlage eines so lokal kalibrierten Modells kann dann die eigentliche Sickerwas-
serprognose durchgefiihrt werden.

Die Prognosesicherheit eines so kalibrierten Modells ist schon betrdchtlich grofler als ohne
jegliche Qualifikation, aber es verbleiben immer noch eine Reihe von Unsicherheiten in der
Parameterbestimmung, deren Einfluss auf die Berechnungsergebnisse (Konzentrationen und
Frachten) es zu bestimmen gilt. Sind die GréBenordnungen der Unsicherheiten bzw. der
Schwankungsbreiten der Parameter bekannt, konnen diese aber mittels moderner mathemati-



scher Verfahren verarbeitet werden und kiinftig als Ergebnis von Sickerwasserprognosen Er-
wartungswerte und Schwankungsbreiten angegeben werden.
Die fiir die beiden Demonstrationsbeispiele durchgefiihrten Sensitivitdtsanalysen zeigen auf,
dass i.d.R. folgende GroBen den groften Einfluss auf das Berechnungsergebnis haben:

v die Abbaukoeffizienten,

v" die Grundwasserneubildung,

v’ die Sorptionsparameter
Das sind die Parameter, bei deren Bestimmung bei den Felduntersuchungen grofite Sorgfalt
anzuwenden ist.
Mit Hilfe der Monte-Carlo-Simulation kdnnen dann Erwartungswerte und Schwankungsbrei-
ten der berechneten Konzentrationen und Frachten am Ort der Beurteilung erfolgen. Die sta-
tistische Auswertung zeigt dann auf, ob die Genauigkeit mit der die Eingangsparameter und
Randbedingungen ermittelt wurden ausreichend ist, um eine verléssliche Prognosesicherheit
zu erreichen.
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Anhang
Ergebnisprotokolle des Programms SiWaPro DSS

Beispiel 1: BTEX-Schadensfall (Benzol)

Variante 1: Abschitzung der Parameterwerte anhand von Literaturangaben und Datenbanken
Variante 2: Ermittlung der Parameterwerte auf der Grundlage von Laborversuchen
Ergebnisprotokoll der Sensitivititsanalyse fiir das Beispiel 1

Ergebnisprotokoll der Monte-Carlo-Simulation fiir das Beispiel 1

Beispiel 2: PAK-Schadensfall (Naphthalin)
Variante 1: Abschitzung der Parameterwerte anhand von Literaturangaben und Datenbanken
Variante 2: Ermittlung der Parameterwerte auf der Grundlage von Laborversuchen

Beispiel 1, Variante 2: Sickerwasserprognose mit vollstindigem Bodenprofil (Quel-
le+Transportstrecke)

Beispiel 2, Variante 2: Sickerwasserprognose mit vollstindigem Bodenprofil (Quel-
le+Transportstrecke)



Sickerwasserprognose gemaf §4 Abs. 3 BBodSchV

Programmname:SiWaPro DSS Version: 1.3.0 Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de
Vorhaben: Beispiel BTEX (QTF)
Variante: Variante 1: Daten aus Datenbanken
Az: 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Benzol
[l 0.0 Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-5m
Grundwasser-
neubildung: Vewn = 200 mm/a
fS, u2 Quellterm:

cy, =17,0mgl/l

t, =86,0a
Simulationszeitraum:
w Grundwasserspiegel t max — 300,0 a
Lfd. |Schicht- |Bodenart| Machtigkeit [Feststoff- Bodenphysikalische Parameter Stofftransportparameter
Nr ansprache M konzentration 0 O r - a ke o 5 Kp | tso t °
DIN 4022 |DIN 4220 m mg/kg 1/m m/s g/cm?® m I'kg a 1/a
1 fS, u2 Su2 5,00 0,00 0,38 | 0,05 6,700 | 1,43 | 1,02E-5 | 1,50 | 0,50 | 0,50 | 0,66 | 1,00 | 0,00
Legende:
M - Machtigkeit ¢ - Porositat p - Trockenrohdichte
Ow,r - Restwassergehalt 8 - Dispersivitat
o - Massstabsfaktor Ky - Sorptionskoeffizient
f - sofort verf. Anteil n - Anstiegsparameter
o - Austauschkoeffizient ki - Durchlassigkeitsbeiwert tsg - Halbwertszeit
Prognoseergebnis fiir den Ort der Beurteilung
. Konzentration g/l . Fracht mg/(a-m?)
c Cmax = 336,2 ug/ Y Ymax = 67,2 mg/(a-m?)
1 1
300+
50
200+
25—
100
0 + k f l b Zeit 0 f k } l b Zeit
0 75 150 225 300 [a] 0 75 150 225 300 [a]
Zeitpunkt des Auftretens der Maximalkonzentration: 87,5 a Zeitpunkt des Auftretens der Maximalfracht: 87,6 a

------ Prufwert: 1,00 pg/l

erstmalige Uberschreitung nach: 5,2 a
Dauer der Uberschreitung: 109,7 a

Gesamtstoffeintrag: 5,8 g/m?

Datum: 20.01.2011




Sickerwasserprognose gemaf §4 Abs. 3 BBodSchV

I EEEEEE————————————————————————————————
Programmname:SiWaPro DSS Version: 1.3.0 Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de
Vorhaben: Beispiel BTEX (QTF)

Variante: Variante 2: Daten aus Versuchen
Az: 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Benzol
(el 0.0 Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-5m
Grundwasser-
neubildung: Vewn = 200 mm/a
fS, u2 Quellterm:
cy, =17,0mgl/l
tp, =86,0a
Simulationszeitraum:
A 4 Grundwasserspiegel t ox =600,0a
Lfd. |Schicht- |Bodenart| Machtigkeit [Feststoff- ‘ Bodenphysikalische Parameter Stofftransportparameter
N ansprache M konzentration 0 Owr - a ke o 5 Kp | tso t °
DIN 4022 |DIN 4220 m mg/kg 1/m m/s g/cm?® m I'kg a 1/a
1 fS, u2 Su2 5,00 0,00 0,43 | 0,13 |2,770| 1,91 | 7,75E-7 | 1,50 [ 0,50 | 5,00 | 3,52 | 1,00 | 0,00
Legende:
M - Machtigkeit ¢ - Porositat p - Trockenrohdichte
Ow,r - Restwassergehalt 8 - Dispersivitat
o - Massstabsfaktor Ky - Sorptionskoeffizient
f - sofort verf. Anteil n - Anstiegsparameter
o - Austauschkoeffizient ki - Durchlassigkeitsbeiwert tsg - Halbwertszeit

Prognoseergebnis fiir den Ort der Beurteilung

Konzentration mg/I A Fracht g/(a-m?)

y

: Ynax = 0,68 gl(a-m?)
Cmax = 3,4 mg/l
3+ 05+
2__
0,25+

1 .
0 + f > Zeit 0 f f > Zeit

0 250 500 [a] 0 250 500 [a]

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalkonzentration: 166,7 a Zeitpunkt des Auftretens der Maximalfracht: 167,0 a

------ Prufwert: 1,00 pg/l

erstmalige Uberschreitung nach: 38,4 a
Dauer der Uberschreitung: 535,3 a

Gesamtstoffeintrag: 93,0 g/m?

Datum: 20.01.2011




Sickerwasserprognose gemal 84 Abs. 3 BBodSchV

Programmname:SiWaPro DSS

Version: 1.3.0

Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de

Vorhaben: Beispiel Benzol mit Schadstoffquelle
Variante: Variante 2: Daten aus Versuchen
Az. 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Benzol
[m] 0.0 —s,ut2 Oberkante: z, =0m
1,0 Ort der Beurteilung: z, =-75m
- fS, u2
— 2,0 Grundwasser-
E 20 neubildung: Vown = 200 mm/a
= 4,0 Quellterm: Zeitreihe
~ 6,0
E 7.0 Simulationszeitraum:
= A 4 Grundwasserspiegel t ax =3000a
8,0
Lfd. |Schicht- |Bodenart| Méachtigkeit [Feststoff- _ Bodenphysikalische Parameter Stofftransportparameter
\r ansprache M konzentration o Owr| o n Ky P S Kp | tso f o
DIN 4022 |DIN 4220 m mg/kg 1/m m/s g/cms m I’kg a 1/a
1 | su st2 0,25 0,00 0,39 | 0,00 [0,880| 1,25 | 9,14E-6 | 1,61 [ 0,03 |5,00 | 3,52 | 0,30 | 0,01
2 | fs,u2 su2 2,25 86,54 0,41 | 0,00 [13,500| 1,33 | 4,00E-5 | 1,56 [ 0,23 |5,00 [ 3,52 | 0,30 | 0,01
3 | fs,u2 su2 5,00 88,82 0,43 | 0,13 [2,700| 1,91 | 1,00E-5 | 1,52 [ 0,50 | 5,00 | 3,52 | 0,30 | 0,01
Legende:
M - Machtigkeit ¢ - Porositat p - Trockenrohdichte
Ow, - Restwassergehalt § - Dispersivitat
o - Massstabsfaktor Ky - Sorptionskoeffizient
f - sofort verf. Anteil n - Anstiegsparameter
o - Austauschkoeffizient ki - Durchlassigkeitsbeiwert tsg - Halbwertszeit
Prognoseergebnis fir den Ort der Beurteilung
) Konzentration mg/l Fracht g/(a-m2)
c Y
10 Crmax = 9,1 mg/l 2T Ymax = 1.8 g/(a-m?)
751 1,54
54 14+
251 0,5+
0 + + ~ > Zeit 0 I I I B> Zeit
0 75 150 225 300 [a] 0 75 150 225 300 [a]

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalkonzentration: 88,1 a
Prufwert: 1,00 pg/l

Gesamitstoffeintrag: 0,4 kg/m?2

erstmalige Uberschreitung nach: 5,5 a
Dauer der Uberschreitung: 294,5 a

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalfracht: 88,2 a

Datum: 31.12.2010




Monte-Carlo-Simulation

Programmname:SiWaPro DSS Version: 1.3.0 Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de
Vorhaben: Beispiel BTEX (QTF)
Variante: Variante 2: Daten aus Versuchen
Az. 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Benzol
[ml 0.0 Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-5m
Grundwasser-
neubildung: Vown = 200 mm/a
fS, u2 Quellterm: zeitl. konst. Eintrag

> Konzentration: c, =17,0mg/l
> Dauer der Schadstoff- t ; =100,0 a
freisetzung:

Simulationszeitraum:

Grundwasserspiegel t hax =300,0a
Prognoseergebnis fur den Ort der Beurteilung
[—— Erwartungswert =---- obere Hullkurve =-=--- untere Hullkurve =---- Prifwert

Konzentration pg/I

Wertangabe mit 95%-Konfidenzintervall

Prufwert: 1,00 pg/l

Hochste Konzentration bei: 128 + 38,1 a
Wert: 2051,87 + 3153,33 ug/l

erstmalige Uberschreitung nach: 22 + 19,0 a
Dauer der Uberschreitung: 234 + 91,3 a

Datum: 29.12.2010



Sensitivitatsanalyse

Programmname:SiWaPro DSS Version: 1.3.0 Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de
Vorhaben: Beispiel BTEX (QTF)
Variante: Variante 2: Daten aus Versuchen
Az. 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Benzol
[ml 0.0 Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-5m
Grundwasser-
neubildung: Vown = 200 mm/a
fS, u2 Quellterm: zeitl. konst. Eintrag
> Konzentration: c, =17,0mg/l
> Dauer der Schadstoff- t ; =100,0 a
freisetzung:
Simulationszeitraum:
Grundwasserspiegel t ax =3000a

Parameterranking (Anzeige der ersten 5 Parameter)

max. Abweichung MaterialNr: Parametername

147,97 1: CHPAR(6): Zerfallskoeffizient wassrige Phase 1. Ordnung [1/T]

42,90 1: PARAM(7): Leitfahigkeit bei So [L/T]

42,42 1: PARAM(1): Porositat [-]

42,37 1: CHPAR(5): HENRY-Sorptionskoeffizient [L3/M]

14,48 1: PARAM(8): Wassergehalt zum Zeitpunkt der Durchléssigkeitsbestimmung [-]

Prognoseergebnis fur den Ort der Beurteilung
3500 - v c v

B000 - - v et

Konzentration pg/l
[ N N
(&2 o o
o o o
o o o

1000 4

500 A

0 f } + t
0 50 100 150 200 250 300
Zeit [a]

Priufwert: 1,00 pg/l
erstmalige Uberschreitung nach: 39 + 0,0 a
Dauer der Uberschreitung: 261 + 0,0 a

Hochste Konzentration bei: 176 £ 1,0 a
Wert: 3757,44 + 108,32 ug/l

Datum: 29.12.2010




Sickerwasserprognose gemaf §4 Abs. 3 BBodSchV

Programmname:SiWaPro DSS

Version: 1.3.0

Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de

Vorhaben: Beispiel PAK
Variante: Variante 1: Daten aus Datenbanken
Az: 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Naphthalin
(%l 0.0 —fs Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-3m
St
Grundwasser-
1.0 neubildung: Vewn = 200 mm/a
S,12
Quellterm: Exponentialfunktion
> Konzentration: c, =180,0 g/l
2,0 S| > Abklingkonstante a =-0,0080 1/a
Simulationszeitraum:
30 w Grundwasserspiegel t ax =200,0a
Lfd. |Schicht- |Bodenart| Machtigkeit Feststoff-‘ Bodenphysikalische Parameter Stofftransportparameter
N ansprache M konzentration 0 Owr - a ke o 5 Kp | tso t °
DIN 4022 |DIN 4220 m mg/kg 1/m m/s g/cm?® m I'kg a 1/a
1 fS fS 0,10 0,00 0,40 | 0,01 |5,000| 1,46 | 1,63E-5 | 1,70 [ 0,01 | 3,00 | 1,24 | 1,00 | 0,00
2 St St3 0,80 0,00 0,37 | 0,03 [10,800 1,13 | 1,62E-6 | 1,48 [ 0,08 | 0,20 | 1,24 | 1,00 | 0,00
3 S,12 SI2 0,60 0,00 0,38 | 0,00 7,800 1,26 | 7,40E-6 | 1,79 [ 0,06 | 4,00 | 1,24 | 1,00 | 0,00
4 S, SI3 1,10 0,00 0,36 | 0,00 4,700 | 1,22 | 3,47E-6 | 1,71 [ 0,11 ] 0,20 | 1,24 | 1,00 | 0,00
5 St St3 0,40 0,00 0,37 | 0,03 [10,800| 1,13 | 1,62E-6 | 1,48 [ 0,04 | 1,50 | 1,24 | 1,00 | 0,00
Legende:
M - Machtigkeit ¢ - Porositat p - Trockenrohdichte
Ow,r - Restwassergehalt 8 - Dispersivitat
o - Massstabsfaktor Ky - Sorptionskoeffizient
f - sofort verf. Anteil n - Anstiegsparameter
o - Austauschkoeffizient ki - Durchlassigkeitsbeiwert tsg - Halbwertszeit
Prognoseergebnis fiir den Ort der Beurteilung
. Konzentration g/l Fracht mg/(a-m?)
c Crnax= 13,5 ug/! Y
1251 3T Ymax = 2,7 mg/(a-m?)
10 2,25+
751 154
5__
0,75+
e ] e
0 f I b Zeit 0 f I b Zeit
0 50 100 150 200 [a] 0 50 100 150 200 [a]

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalkonzentration: 50,2 a

Prifwert: 2,00 pg/l
erstmalige Uberschreitung nach: 23,7 a
Dauer der Uberschreitung: 176,3 a

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalfracht: 50,2 a

Gesamtstoffeintrag: 0,3 g/m?

Datum: 22.12.2010




Sickerwasserprognose gemaf §4 Abs. 3 BBodSchV

Programmname:SiWaPro DSS

Version: 1.3.0

Kontakt: siwapro@kp-ibwabo.de

Vorhaben: Beispiel PAK
Variante: Variante 2: Daten aus Versuchen
Az: 2102977
Eingabedaten: Stoff/Stoffgruppe:
Geometrie und Prognosezeitraum Naphthalin
m
(%l 0.0 —fs Oberkante: z, =0m
Ort der Beurteilung: z, =-3m
St
Grundwasser-
1.0 neubildung: Vewn = 200 mm/a
S,12
Quellterm: Exponentialfunktion
> Konzentration: c, =180,0 g/l
2,0 S| > Abklingkonstante a =-0,0080 1/a
Simulationszeitraum:
30 w Grundwasserspiegel t ax =200,0a
Lfd. |Schicht- |Bodenart| Machtigkeit [Feststoff- Bodenphysikalische Parameter Stofftransportparameter
N ansprache M konzentration 0 Owr - a ke o 5 Kp | tso t °
DIN 4022 |DIN 4220 m mg/kg 1/m m/s g/cm?® m I'kg a 1/a
1 fS fS 0,10 0,00 0,37 | 0,02 |6,000( 1,61 | 1,63E-5 | 1,70 | 0,01 |42,00( 0,36 | 1,00 | 0,00
2 St St3 0,80 0,00 0,44 | 0,08 |3,600 | 2,00 | 1,62E-6 | 1,48 | 0,08 |42,00( 0,36 | 1,00 | 0,00
3 S,12 SI2 0,60 0,00 0,33 | 0,12 [1,600 | 2,30 | 7,40E-6 | 1,79 | 0,06 |42,00( 0,36 | 1,00 | 0,00
4 S, SI3 1,10 0,00 0,35 | 0,02 [11,400| 1,11 | 3,47E-6 | 1,71 | 0,11 |42,00( 0,36 | 1,00 | 0,00
5 St St3 0,40 0,00 0,44 | 0,08 |3,600 | 2,00 | 1,62E-6 | 1,48 | 0,04 |42,00( 0,36 | 1,00 | 0,00
Legende:
M - Machtigkeit ¢ - Porositat p - Trockenrohdichte
Ow,r - Restwassergehalt 8 - Dispersivitat
o - Massstabsfaktor Ky - Sorptionskoeffizient
f - sofort verf. Anteil n - Anstiegsparameter
o - Austauschkoeffizient ki - Durchlassigkeitsbeiwert tsg - Halbwertszeit

Prognoseergebnis fiir den Ort der Beurteilung

Konzentration ngl/l

c y
Cmax = 0,0000000 ng/!
0 f f f } > Zeit
0 50 100 150 200 [a]

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalkonzentration: 200,0 a

Der Prifwert von 2,00 ug/l wird wahrend
der Simulationsdauer nicht liberschritten!

Fracht ng/(a-m?)
Yimax = 0,0000000 ng/(a-m?)

0 } f }
0 100 150

> Zeit
200 [a]

Zeitpunkt des Auftretens der Maximalfracht: 200,0 a
Gesamtstoffeintrag: 0,0000000 ng/m?

Datum: 22.12.2010
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