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4 Vergleich der Verteilungsmodelle

4.1 Vergleich der Modellstrukturen

Fur den Modellvergleich wurden maoglichst identische Eingabewerte benutzt. Da alle
in dieser Studie angewandten Modelle sich vom Mackayschen Fugazitéatsprinzip ab-
leiten, sind als Quellen fur Unterschiede in den Modellergebnissen folglich nur noch
zwei Varianten moglich:

1. Strukturunterschiede (z.B. Art und Anzahl beriicksichtigter Kompartimente sowie
berucksichtigter Austausch- und Transferprozesse) und

2. unterschiedliche (Abschatz)-Funktionen (z.B. zur Ableitung der bendtigten Ab-
bau-, Austausch- und Transferdaten).

Die wesentlichsten Strukturunterschiede der miteinander verglichenen Verteilungs-
modelle sind in Tabelle 20 zusammengefasst. In die Tabelle aufgenommen wurden
nur Modelleigenschaften, die in mindestens einem Fall von den Modellen verschie-
den gehandhabt werden.

Deskriptoren CemoS ChemCAN | HAZCHEM Simple- Simple- CalTOX
Level 2 Box2.0 Box1.0

Formalismus Konzentra- | Fugazititen | Fugazititen | Konzentra- | Konzen- Fugazitaten
tionen tionen trationen

Programmiert PASCAL Visual Basic Excel Excel Excel

in Basic

Modell-Level I i 11 i 1l 1l

Modellierbare lund Il lund Il lund Il lund Il lund 11 Auch ionische

Chemikalien- org. Subst., so-

typen wie anorg.

Subst., Radionu-
klide und Metalle

Standardregion Keine 24 Regio- | 10 européi- | Niederlande | Nieder- Wohn-, Han-

nen Kana- | sche Regio- lande dels- und Indu-
das nen und striegebiete in
EU(gesamt) Kalifornien

Fortsetzung s. néchste Seite

Tab. 20: Strukturunterschiede in den untersuchten Verteilungsmodellen.

Deskriptoren CemoS ChemCAN ‘ HAZCHEM ‘ Simple- Simple- CalTOX
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Level 2 Box2.0 Box1.0
Unsicherheits- Nein Nein Nein Nein Nein Ja
analyse
vorgesehen
Umweltkompartimente
Luft mit Nein Ja Ja Ja Ja Ja
Aerosolen
Boden 1 Bodentyp | 1 Bodentyp | 2 Bodentypen | 3 Bodenty- | 3 Boden- | 3 vertikale Bo-
pen typen denschichten
Biota in Ja Ja Ja Ja Ja Nein
Wasser
Terrestrische Ja Nein Nein Optional Nein Ja
Vegetation
Diffusive Austauschprozesse
Wasser/ Aqua- | Gleichge- Gleichge- Gleichge- Gleichge- Kinetik Keine
tisches Biota wichtsver- | wichtsver- | wichtsvertei- | wichtsver- |1.0rdnun
teilung teilung lung teilung g
Advektive Austauschprozesse
VVom Boden in Nein Nein Nein Nein Nein Ja
die Luft
Benotigte Parameter insgesamt
Substanz- 18 10 11 29 14 14
parameter37
Regional- 39 45 48 283 142 48
parameter38

Tab. 20: Strukturunterschiede in den untersuchten Verteilungsmodellen (Fortsetzung).

%" Die teilweise von den Modellen geforderte Angabe des Namens und der CAS-Nummer wurde nicht

mitgezahilt.

% Als Regionalparameter wurden nur Parameter gewertet, die zur Berechnung aller Austausch- und

Transferprozesse von den jeweiligen Modellen benétigt werden. Aus diesen abgeleitete Zwischen-

ergebnisse (z.B. Verteilungskoeffizienten zwischen im Austausch stehenden Kompartimenten, Z-

Werte u. dgl.) wurden nicht mitgezéhlt. Emissionsdaten wurden als Regionalparameter eingestuft.
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Die wichtigsten Unterschiede in den von den Modellen benutzten Abschétzfunktio-
nen (z.B. zur Ableitung bendtigter Abbau-, Austausch- und Transferdaten), sind in

Tab. 21 zusammengefasst.

Funktionen CemoS ChemCAN | HAZCHEM Simple- Simple- CalTOX
fur Level 2 Box2.0 Box1.0
Sediment/ Kp = Kp Ky =0C(in%) Kp Kp Ky =0C(in%) *
Wasser- Ver- OC(in%) * | =0C(in%) * | * 0,41 * Kow | =OC(in%) | =0C(in%) 0,48 * Kow
teilung Kow 0,41 * Kow * Kow * Kow
Aerosol/Luft- Nein Zperosol Ziutt | Zaerosol ZLure = | Partikelge- | Partikelge- | Partikelgebun-
Verteilung39 = Funktion | Funktion von | bundener bundener | dener Anteil =
von PS5, PS. Anteil = Anteil = Funktion des
Funktion Funktion Dampfdrucks
des Dampf- | des Dampf- und des
drucks und | drucks und | Schmelzpunk-
des Schmelz-| des Schmelz- tes
punktes punktes
Verdampfung Gleichver- | k=5 m/h; | Kui=5m/h; | Kaund Kyater | KairdNd Kyater | KairtNd Kyyater =
aus/ Absorpti- teilung Kwater= 0,05 | Kuaer= 0,05 | = Funktion | = Funktion | Funktion u.a.
on an Wasser (Level 1) m/h m/h u.a. der u.a. der | der Wind-/ und
Windge- Windge- | WasserflieRge-
schwindig- | schwindig- | schwindigkeit
keit keit
Substanz- Nein Nein Nein Ja Nein 3a%°
abhéngige
Bodentiefe
Temperatur- Nein Nein Nein Dampf- Nein Nein
korrektur** druck, Was-
serloslich-
keit, Abbau-
raten

Tab. 21: Unterschiede in den von den Verteilungsmodellen benutzten Abschétzfunktionen.

39 PS

L ist der Dampfdruck der unterkiihlten Schmelze der Modellsubstanz.

0 Nur ein Bestandteil der Plausibilititskontrolle fiir die Dicke der Wurzelzone.

! Nicht dokumentiert wird die bei allen Modellen der Studie benutzte direkte Temperaturabhangigkeit
des Z-Werts von Luft.
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4.2 Vergleich der Modellergebnisse

Um das modellierte Verteilungsverhalten der flinf Modellsubstanzen in Abhangigkeit
vom gewdhlten Modellprogramm miteinander zu vergleichen, wurden die errechne-
ten Massenbilanzen benutzt. Fur jede Modellsubstanz gegeniiber jeder Modellregion
wurden dazu die berechneten Schadstoffmassen in den vier Hauptkompartimenten
Luft, Wasser, Boden, Sediment, sowie der Gesamtgehalt in einem Diagramm einan-
der gegeniibergestellt*’. Die Abb. 17 bis 21 zeigen auszugsweise fir jede der funf
Modellsubstanzen die Modellergebnisse im Vergleich fur die Modellregion Baden-
Wirttemberg. Da die berechneten Lasten zwischen den Kompartimenten teilweise
um mehrere Zehnerpotenzen variieren, wurde fur eine grafische Darstellung eine log-
arithmische Auftragung verwendet. Zusatzlich wurden zur Steigerung der Ubersicht-
lichkeit Lasten < 1 kg auf 1 kg gesetzt.

Benzol in Baden-Wurttemberg

Gehalt [kg] 1000

Gesamtgehalt
Luft
Wasser

Boden Kompartimente
Sediment

CemosS Level 2
ChemCAN
HAZCHEM
SimpleBox2.0
SimpleBox1.0
CalTOoX

Modelle

Abb. 17: Vergleich der Modellergebnisse (Lasten in den Hauptkompartimenten und Gesamtgehalt in
kg) fur die Modellsubstanz Benzol in Baden-Wirttemberg.

*2 Ein Vergleich der Lasten in Tabellenform findet sich im Anhang.
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Chloroform in Baden-Wurttemberg

1000

Gehalt [kg]

Gesamtgehalt
Luft
Wasser

Boden Kompartimente

Sediment

CemosS Level 2
ChemCAN
HAZCHEM
SimpleBox2.0
SimpleBox1.0
CalTOX

Modelle

Abb. 18: Vergleich der Modellergebnisse (Lasten in den Hauptkompartimenten und Gesamtgehalt in
kg) fur die Modellsubstanz Chloroform in Baden-Wirttemberg.

SDS in Baden-Wirttemberg

10000

Gehalt [kg] 1000

Gesamtgehalt
Luft
Wasser

Boden Kompartimente
Sediment

ChemCAN
HAZCHEM

x
[e]
E
[
o

CemosS Level 2
SimpleBox2.0
SimpleBox1.0

Modelle

Abb. 19: Vergleich der Modellergebnisse (Lasten in den Hauptkompartimenten und Gesamtgehalt in
kg) flr die Modellsubstanz SDS in Baden-Wirttemberg.
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Lindan in Baden-Wirttemberg

Gehalt [kg] 1000

Gesamtgehalt
Luft
Wasser

ELE Kompartimente
Sediment

CemosS Level 2
ChemCAN
HAZCHEM

x
o
E
T
(8]

SimpleBox2.0
SimpleBox1.0

Modelle

Abb. 20: Vergleich der Modellergebnisse (Lasten in den Hauptkompartimenten und Gesamtgehalt in
kg) fiir die Modellsubstanz Lindan in Baden-Wirttemberg.

Glyphosat in Baden-Wurttemberg

Gehalt [kg]

Gesamtgehalt

Luft

Wasser .

Boden Kompartimente

Sediment

CemosS Level 2
ChemCAN
HAZCHEM
SimpleBox2.0
SimpleBox1.0
CalTOX

Modelle

Abb. 21: Vergleich der Modellergebnisse (Lasten in den Hauptkompartimenten und Gesamtgehalt in
kg) fir die Modellsubstanz Glyphosat in Baden-Wirttemberg.




100

4.2.1 Qualitativer Vergleich der Modellergebnisse

Zundéchst sollen die von den Modellen errechneten Abfolgen in den Lasten miteinan-
der verglichen werden. Dazu wird fur jedes Modell bzgl. jeder Modellsubstanz be-
stimmt, welches Kompartiment am wenigsten/meisten, welches Kompartiment am
zweitwenigsten/-meisten usw. belastet ist. Zwei Lasten werden nur dann als ver-
schieden eingestuft, wenn die grofRere Last mindestens um den Faktor 10 groRer als
die kleinere Last ist. So ergibt sich z.B. flr die Lasten von Benzol in BW unter Ver-
wendung des Programms CemoS Level 2 die Abfolge: Sediment < Boden, Wasser <
Luft. Dieser Abfolgesequenz wird der Buchstabe A zugeordnet. Alle Modelle, die fiir
eine der funf Testsubstanzen in BW dieselbe Abfolgesequenz errechneten, erhalten
denselben Buchstaben. Die auf diese Weise erhaltenen Abfolgen sind in Tab. 22 zu-
sammengefasst.

Programm | CemoS | Chem- | HAZCHEM | Simple- | Simple- | CalTOX
Level2 | CAN Box2.0 Box1.0

Substanz

Benzol A A A A A B
Chloroform C A A A A A
SDS D E F G E D
Lindan H H H E E D
Glyphosat D H D E E D

Tab.22: Vielfalt an auftretenden Abfolgesequenzen in den Modellergebnissen. Gleiche Buchstaben
bedeuten gleiche Abfolge der fiir die einzelnen Hauptkompartimente berechneten Lasten.

Der Vergleich der errechneten Abfolgen zeigt:

» Keines der untersuchten Modelle liefert fiir alle Modellsubstanzen die exakt glei-
chen Abfolgen.

» Die Ergebnisse aus SimpleBox 2.0 und 1.0 sind am &hnlichsten. Nur fur SDS un-
terscheiden sich auch diese Modelle in ihrer vorhergesagten Abfolge

» Fir Benzol und Chloroform liefern die Modelle nahezu gleiche Abfolgen, wéh-
rend bei SDS, Lindan und Glyphosat die Modellergebnisse uneinheitlicher sind.
Die grofte Varianz in den berechneten Abfolgen tritt fir SDS auf.

Bereits aus diesem qualitativen Vergleich der Modellergebnisse ist ersichtlich, dass
die verbliebenen Unterschiede in den Modellen (s. Tabellen 20 und 21), bei Substan-
zen mit niedrigem Dampfdruck (SDS, Lindan und Glyphosat) zu signifikanten Ab-
weichungen in der Vorhersage des Verteilungsverhaltens der betrachteten Modell-
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substanzen fiihren. Dagegen wird das Verhalten der Stoffe mit hohem Dampfdruck
(Benzol, Chloroform) von den Modellen weitgehend gleich eingestuft.

4.2.2 Einfluss der Modellregion auf die Ergebnisse der
Verteilungsmodellierung

Um den Einfluss der Modellregion auf die Ergebnisse der sechs in dieser Studie un-
tersuchten Verteilungsmodelle flr die 15 Szenarien (= 5 Testsubstanzen x 3 Regio-
nen) zu bestimmen, wurde eine Hauptfaktorenanalyse (engl. Principal Component
Analysis, kurz: PCA) durchgefuhrt (s. Abb. 22). Die Hauptfaktorenanalyse stellt eine
mathematische Prozedur dar, um eine Gruppe korrelierter Variablen in eine még-
lichst kleinere Gruppe unkorrelierter Variablen, Hauptfaktoren genannt, umzufor-
men. Der erste Hauptfaktor erklart so viel von der Gesamtvarianz der Daten, und je-
der weitere Hauptfaktor soviel von der verbleibenden Varianz, als méglich.

Faktor 2 (40%) Faktorladungen fiir Faltor 1 vs Faloior 2

A

-1 A 3 15 i A
Falitor 1 (55%i)

Abb.22: Hauptfaktorenanalyse mit den 6 Verteilungsmodellen als Variablen und den 15 Szenarien (5
Testsubstanzen x 3 Regionen: 1 = Benzol in Baden-Wirttemberg (BW); 2 = Benzol in
Deutschland (D); 3 = Benzol in Europa (E); 4 = Chloroform in BW; 5 = Chloroform in D; 6 =
Chloroform in E; 7 = SDS in BW; 8 = SDS in D; 9 = SDS in E; 10 = Lindan in BW; 11 =
Lindan in D; 12 = Lindan in E; 13 = Glyphosat in BW; 14 = Glyphosat in D; 15 = Glyphosat
in E) als Fallen. Wiedergegeben sind die Faktorladungen nach einer Varimax-Rotation. In
Klammern ist der Varianzerklarungsanteil des jeweiligen Hauptfaktors angegeben.
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Abb. 22 zeigt das Ergebnis der PCA nach erfolgter Extraktion unter Anwendung des
Kaiserkriteriums [Backhaus et al., 1989], d.h. nur die Faktoren mit einem Eigenwert
> 1 wurden extrahiert. Die beiden Faktoren besitzen gemeinsam einen Varianzerkla-
rungsanteil von 95 %. Benachbarte Punkte entsprechen Modellergebnissen von Sze-
narien, die sich in Ihren Lastenverhaltnissen sehr ahnlich sind. Grafisch hervorgeho-
ben sind drei Bereiche A, B und C. In Bereich A sind alle Szenarien vereint die mit
den Testsubstanzen Benzol und Chloroform durchgefiihrt wurden. Bereich B umfasst
alle Szenarien fur Lindan, Bereich C alle Szenarien fir SDS und Glyphosat. Deutlich
wird, dass der Wechsel der Modellregionen unter Beibehaltung derselben Modellsub-
stanz nur einen sehr geringen Effekt auf die Modellergebnissverhaltnisse hat. Das
bedeutet auch, dass die Einstufung des Verteilungsverhaltens der Testsubstanzen un-
abhangig von den gewahlten Testregionen dieser Studie ist. Die Unterschiede in den
Regionalparametern fiinren zwar zu Anderungen der Absolutlasten, die Lastenver-
haltnisse bleiben aber praktisch konstant. Leichte Varianzen in den Verhéltnissen der
Regionalparameter (z.B. der Wasserbilanzen) fiihren somit zu keinen drastischen Ef-
fekten im Modellergebnis. Dies zeigt, dass die fir eine Modellierung des Vertei-
lungsverhaltens sensitiven Parameter an anderer Stelle zu suchen sind. Die GroRe der
Modellregion ist folglich weniger entscheidend, als vielmehr die Qualitat der Daten-
lage Uber diese Modellregion. Beispielsweise ist zu erwarten, dass die gewahlten
Emissionszenarien flr die Modellergebnisse sehr sensitive Eingabewerte darstellen.
Folglich lasst sich diejenige Modellregion besser modellieren, bei der man utber die
genaueren Emissionsdaten verftigt.

4.2.3 Einzelbetrachtung der Stoffverteilungen

Ohne eine Sensitivitatsanalyse lassen sich diejenigen Parameter, die am Wesentlich-
sten fir die Unterschiede in den Ergebnissen der Modellprogramme verantwortlich
sind, nicht in jedem Fall zweifelsfrei bestimmen. Aus diesem Grund kdnnen im Fol-
genden nur vereinzelt genauere Angaben Uber Ursachen der auftretenden Schwan-
kungen gemacht werden.

Benzol und Chloroform in Baden-Wirttemberg:

Auffallig ist zunéchst die ca. halb so groRe Gesamtlast bzw. Last in Luft in Simple-
Box2.0 und 1.0 gegentiber den anderen Modellen (s. Abb. 17 und 18). Dies geht pri-
maér auf den errechneten advektiven Transport von Benzol und Chloroform tber Luft
in die regionale Einheit aus der kontinentalen Einheit zuriick. W&hrend die anderen
Programme die Uber Luft in die Region transportierte Menge Benzol aus dem Luf-
taustausch und einer vom Anwender anzugebenden Hintergrundkonzentration der
einstromenden Luft berechnen, modellieren SimpleBox2.0 und SimpleBox1.0 diese
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Hintergrundkonzentration. Fur Benzol errechnet SimpleBox2.0 beispielsweise einen
advektiven Eintrag via Luft von 80,2 kg/h. Im Gegensatz dazu bedeuten die fir diese
Studie gewéhlten Eingabewerte bei ChemCAN einen advektiven Eintrag Uber Luft
von 1155 kg/h. Die Hintergrundkonzentration in Luft solcher Substanzen hat also ei-
nen signifikanten Einfluss auf das Modellergebnis.

Eine solche Abschétzung der Hintergrundkonzentration ist bei der Bewertung von
neuen Stoffen unumganglich, da fir diese in der Regel keine Messdaten aus der
Umwelt vorliegen. Werden dagegen alte Stoffe modelliert bzw. Stoffe fiir die ausrei-
chend Messwerte in den betrachteten Umweltmedien existieren, sollte auf eine solche
separate Modellierung verzichtet werden.

Fur die Abweichung der Chloroformlast in Luft zwischen SimpleBox2.0 und 1.0
dirften analog die in SimpleBox2.0 modellierten globalen Zonen verantwortlich sein:
wéhrend in SimpleBox1.0 der advektive Austrag aus der kontinentalen Luft einem
Austrag aus dem System gleichkommt, entspricht dieser Austrag in SimpleBox2.0
einem Eintrag fur die globalen Zonen, der wiederum fir eine Abschéatzung der Hin-
tergrundkonzentration der in die kontinentale Einheit zurtickstromenden Luft benutzt
wird. Bei der wesentlich kleineren Abbaurate von Chloroform gegeniiber Benzol hat
dies zur Folge, dass kontinental ausgetragenes Chloroform (ber eine globale Vertei-
lung wieder in die kontinentale und somit auch in die regionale Einheit zurtickgelan-
gen kann. Dieser Effekt, war beim Benzol nicht zu beobachten. Dies zeigt, dass ein
struktureller Unterschied in den Modellen nicht notwendigerweise eine Veranderung
des Modellergebnisses zur Folge hat. Eine Sensitivitatsanalyse sollte folglich fur jede
zu modellierende Substanz separat durchgeftihrt werden.

Die errechneten Unterschiede in der Bodenlast zwischen SimpleBox2.0 und 1.0 diirf-
ten hauptsachlich auf die substanzabhéngige Bodentiefe und die temperatur-
abhéngigen physikalisch-chemischen Parameter von Version 2.0 zuriickzufuhren
sein. Die Schwankungen zwischen den berechneten Lasten innerhalb desselben
Kompartimentes (vgl. Tab. 23) liegen zwischen null (Chloroformlast in Luft) und
zwei Zehnerpotenzen (Benzollast in Sediment).
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Substanz| Benzol in | Chloroform |SDS in BW| Lindanin | Glyphosat
BW in BW BW in BW

Komp.

Sediment 2 1 3 2 4
Boden 1 1 2 1 0
Wasser 1 2 2 1 1
Luft 1 0 1 2 2
Gesamtgehalt 1 0 1 1 0

Tab.23: Maximale Abweichung der errechneten Lasten fiir die Hauptkompartimente in Zehnerpoten-
zen bei Variation des verwendeten Modellprogramms.

Lindan und Glyphosat in Baden-Wirttemberg

Alle Modelle werten den Boden als dasjenige Kompartiment mit der gréf3ten Last an
Lindan und Glyphosat (s. Abb. 20 und 21). Da CalTOX ein im Vergleich zu allen an-
deren Modellen wesentlich groReres Gesamtbodenkompartiment enthalt, liefert die
Modellierung mit diesem Programm notwendigerweise die hochsten Lasten im Bo-
den und somit Gesamtgehalte. Die geringe Lindanlast im Boden fir CemoS Level 2
ist direkte Folge des angenommenen generellen thermodynamischen Gleichgewichts-
zustandes in diesem Modell. Die starken Abweichungen in den Sedimentlasten gehen
dagegen hauptsachlich auf die sehr geringen, errechneten Lasten (< 1 kg) in Simple-
Box2.0 und 1.0 zuriick. Hintergrund sind dabei die in diesen Modellen verwendeten
Funktionen zur Berechnung der Verteilungskoeffizienten Sediment/Wasser und sus-
pendiertes Sediment/Wasser, sowie die berlcksichtigte Temperaturabhéngigkeit des
Henrykoeffizienten. Fir die tbrigen Kompartimente liegen die Schwankungen zwi-
schen den berechneten Lasten (vgl. Tab. 23) innerhalb desselben Kompartimentes
wie bei Benzol und Chloroform zwischen null (Glyphosatlast im Boden) und zwei
Zehnerpotenzen (Lindanlast in Luft).

SDS in Baden-Wirttemberg

Beziiglich der modellierten Abfolgen treten die groRten Unstimmigkeiten bei der
Testsubstanz SDS auf (s. Abb. 19). Die Schwankungen zwischen den berechneten
Lasten innerhalb desselben Kompartimentes liegen zwischen ein (Last in Luft) und
drei Zehnerpotenzen (Last in Sediment).

Besonders auffallig ist dabei die Umkehr der Lastenabfolge im Verhdltnis Boden zu
Wasser im Modell HAZCHEM. Hauptverantwortlich dabei ist das in diesem Pro-
gramm benutzte Klaranlagenmodell. Dies soll in einem n&heren Vergleich von
ChemCAN und HAZCHEM verdeutlicht werden: fir ChemCAN galt in dieser Studie



Vergleich der Verteilungsmodelle 105

die Annahme, dass nur 2 % der Jahresproduktion von SDS ins offene Wasser und
30 % per Klarschlamm in das Bodenkompartiment gelangen sollten. Fur den Rest
wurde angenommen, dass dieser abgebaut wirde (vgl. Kap. 2.2.3). Das Klaranla-
genmodell von HAZCHEM errechnet dagegen eine Emission von ca. 86 % in das
Wasserkompartiment, ca. 3 % in den Boden bei nur ca. 11 % Verlust durch Abbau.
Dies bewirkt unmittelbar eine vollig unterschiedliche Bewertung der resultierenden
Lasten im Wasser durch beide Modelle. Werden in ChemCAN die aus HAZCHEM er-
rechneten Emissionsdaten eingesetzt, ergeben sich praktisch identische Resultate.

Kléranlagenmodelle sind auch Bestandteil von SimpleBox2.0 und 1.0. Allerdings
sind die in diesen Modellen verwendeten Algorithmen mit denen in HAZCHEM nicht
identisch und die berechneten Abfolgen stimmen mehr mit denen der brigen Mo-
delle Uberein. Fir die Unterschiede in den Wasserlasten beider Modelle durften,
analog zur Chloroformlast in Luft, die in SimpleBox2.0 modellierten globalen Zonen
verantwortlich sein: in SimpleBox1.0 kommt der advektive Austrag aus kontinenta-
lem Wasser einem Austrag aus dem System gleich, wahrend dieser Austrag in Sim-
pleBox2.0 einem Eintrag flr die globalen Zonen entspricht, der wiederum fiir eine
Abschétzung der Hintergrundkonzentration des in die kontinentale Einheit zuriick-
flieBenden Wassers benutzt wird. Die Modellergebnisse fir die Verbindung SDS zei-
gen somit eine hohe Sensitivitat gegenuber den gewéhlten Emissionsszenarien.

Die, im Vergleich zu allen anderen Modellen, hohe Bodenlast bei Verwendung des
Modells CalTOX ist, wie fur Lindan und Glyphosat geschildert, auf das in diesem
Modell wesentlich groliere Gesamtbodenkompartiment zuriickzuftihren.

Fazit

Obwohl alle in dieser Studie untersuchten Modelle sich aus demselben Ansatz ablei-
ten, weichen sie in ihren Berechnungsergebnissen im Durchschnitt um maximal ein
bis zwei Zehnerpotenzen voneinander ab. Diese Abweichungen betreffen sowohl die
von den Modellen errechneten Absolutlasten, als auch die Abfolgesequenzen. Davon
am wenigsten betroffen ist einzig die Bewertung des am starksten mit der Modell-
substanz belasteten Kompartiments. Diese Einstufung erfolgt praktisch von allen
untersuchten Modellen einheitlich (einzige Ausnahmen: SDS via HAZCHEM). Die
hohe Uneinheitlichkeit in der Einstufung der weniger belasteten Kompartimente
muss als kritisch betrachtet werden. Diese Abweichungen sind so stark, dass selbst
das einfacher strukturierte CemoS Level 2 Modellergebnisse liefert, die keine Sonder-
stellung dieses Programm erkennbar werden lassen.

Die beobachtete, starke Dynamik muss auf die strukturellen Unterschiede der Mo-
delle und die variierenden Abschatzungsfunktionen zuriickgefiihrt werden. Offen-
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sichtlich beeinflussen diese Unterschiede gerade die Einschatzung der weniger bela-
steten Kompartimente sehr stark. Diese Unterschiede spiegeln im Wesentlichen die
voneinander abweichenden Zielsetzungen in der Modellentwicklung wider:

» CemosS Level 2 wurde fur die Lehre,

» ChemCAN fir eine Verbleibsabschatzung von Chemikalien in Kanada,

 HAZCHEM, SimpleBox2.0 und 1.0 fur die Risikobewertung alter und neuer Stof-
fe

» CalTOX zur Bewertung von Bodenaltlasten entwickelt.

Fir die Anwendung eines solchen Modells hat dies die Konsequenz, dass eine Opti-
mierung bzw. Anpassung auf der Ebene dieser Struktur- und Abschétzungsfunkti-
onsunterschiede vorgenommen werden muss.

Beispiel Klaranlagenmodell Ja/Nein? Im Falle von SDS hat sich gezeigt, wie ein
Kléaranlagenmodell die Einstufung des Verteilungsverhaltens fundamental verdndern
kann. Fir die restlichen Verbindungen hatte die Berlcksichtigung einer Klaranlage
keinen nennenswerten Effekt, d.h. die Modellergebnisse blieben unverandert. Ande-
rerseits kann man Sensitivitaten nur dort finden wo man entsprechende Subprozesse
uberhaupt bertcksichtigt hat. Fir die Modellierungspraxis hat dies Konsequenzen.
Einerseits soll ein Modell validiert werden, d.h. mit Messwerten verglichen und op-
timiert werden. Andererseits kann eine solche Optimierung immer nur fir Einzelstof-
fe durchgefiihrt werden, da eine Ubertragung der Modellstruktur auf eine Substanz
flr die keine Validierung vorgenommen wurde, zwangsweise bedeutet, dass nicht si-
chergestellt werden kann, ob alle relevanten Transfer- und Transportprozesse zur Be-
schreibung des Verteilungsverhaltens dieser anderen Spezies bercksichtigt wurden.
Aus diesen Grunden sollte eine Validierung des Modells mit moglichst vielen und
maoglichst verschiedenen Substanzen durchgefuhrt werden, was aber die Kosten der
Validierung drastisch erhoht.
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5  Zusammenfassung und Empfehlung fur ein der
Datenlage in BW angepasstes regionales
Verteilungsmodell

* Wo verbleiben Emissionen innerhalb Baden-Wirttembergs?
 Ist Baden-Wirttemberg ein Export- oder Importland fur spezielle Emissionen?
* Welche Emissionsszenarien konnen die gefundenen Lasten erklaren?

Im Rahmen dieser Pilotstudie wurden sechs unterschiedliche Computer-
Verteilungsmodelle erfasst und qualitativ sowie quantitativ miteinander verglichen,
um dasjenige Modell zu ermitteln, das am geeignetsten ist, die Beantwortung dieser
Fragen zu unterstitzen.

Dabei zeigte sich, dass grundsatzlich alle in dieser Studie untersuchten Modellpro-
gramme flr die Berechnung der Verteilung von Chemikalien zwischen den Umwelt-
kompartimenten Luft, Boden, Wasser, etc. in Baden-Wurttemberg anwendbar sind.
Die erhaltenen Modellierungsergebnisse (absolute Last in kg im jeweiligen Umwelt-
kompartiment) weichen im Durchschnitt um maximal ein bis zwei Zehnerpotenzen
voneinander ab. Alle Modelle sahen nur das mit der héchsten Absolutlast belastete
Kompartiment einheitlich vorher. Die hohe Variation in der Einschdtzung der ,,gerin-
ger belasteten* Kompartimente ist auf die strukturellen Unterschiede der Modelle zu-
rickzufuhren, die wiederum die voneinander abweichenden Zielsetzungen in der je-
weiligen Modellentwicklung widerspiegeln. Die gefundenen Abweichungen der Mo-
dellergebnisse untereinander sind i.a. geringer, als die in der Fachliteratur dokumen-
tierten Abweichungen zwischen Messwert und Rechenergebnis bei Modellvalidie-
rungsprojekten.

Generell gestalten sich solche Validierungen schwierig aufgrund der in zwei Punkten
kritischen Datenlage:

1. Emissionsszenarien: Fir die meisten Substanzen sind Angaben zu regionalen,
kompartimentspezifischen Emissionsmengen schwer ermittelbar oder gar nicht
bekannt. Existierende Abschatzfunktionen gelten als unsicher.

2. Messwerte vor Ort: Die meisten Erhebungen von Konzentrationen eines Stoffes
in Umweltmedien in einer Region geben nicht die Konzentrationen des Stoffes in
einem FlieRgleichgewichtszustand wider, wie ihn das Verteilungsmodell aber
voraussetzt. So werden beispielsweise Wasserproben meistens schadstoffquel-
lennah erhoben. Ein Rickschluss auf die durchschnittliche Konzentration fiir das
Wasserkompartiment l&sst sich daraus wiederum nur abschétzen.
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Uber die Toleranz der Eingabewerte sollten daher umfangreiche Sensitivitatsanalysen
zu Rate gezogen werden um einerseits zu klé&ren, an welcher Stelle ungenauere Daten
toleriert werden kénnen, und andererseits, wo die besonders sorgfaltige Auswahl der
Messwerte oder Abschétzfunktionen unerlasslich ist.

Aufgrund des in dieser Studie durchgefiihrten evaluativen Vergleichs kann nicht ent-
schieden werden, welches der untersuchten Modelle das realistischere Abbild Baden-
Waurttembergs zu liefern vermag. Beantwortet werden kann dagegen zunéchst die
Frage nach der Anpassbarkeit der Modelle. Die prinzipielle Moglichkeit, Struktur
und Funktionen des Modells manuell verandern zu kénnen, ist dazu ein entscheiden-
des Kriterium. Nur wenn beides vom Anwender verandert werden kann, ist eine
bestmdgliche Anpassung des Modells an die Datenlage in Baden-Wirttemberg ge-
wahrleistet. Des weiteren ware es wiinschenswert, wenn die Modelle durch Anwen-
dung eines externen Monte Carlo Simulationsprogramms, eine probabilistische Be-
rechnung der Kompartimentlasten bzw. eine Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse
durchzufuhren, erlauben wirden.

Drei der sechs Modelle dieser Studie lagen in Form kompilierter Computerprogram-
me vor: CemoS Level 2, ChemCAN und HAZCHEM. In dieser Form ist eine struktu-
relle Veranderung, z.B. das Austauschen einer Korrelationsfunktion, nur moglich,
wenn dies vom Programm bereits so angelegt wurde. VVon den genannten drei Mo-
dellen offeriert nur CemoS Level 2 teilweise dem Anwender eine solche Option.
Zwar sind die diesen Modellen zugrunde liegenden Gleichungen nahezu vollstandig
von den Modellentwicklern veréffentlicht worden, fur die Praxis wirde aber eine
solche Umstrukturierung die Notwendigkeit des Selbstprogrammierens mit sich brin-
gen. Die kompilierte Form macht auch eine Verknupfung mit einem externen Monte
Carlo Simulationsprogramm schwierig.

Wesentlich gunstiger stellen sich diesbeziglich die verbleibenden drei Modelle Sim-
pleBox2.0, SimpleBox1.0 und CalTOX dar. Alle drei liegen als Spreadsheet-Datei fir
Microsoft Excel vor. In dieser Form sind alle, fir eine Level I11-Modellierung ben6-
tigten Parameter, Gleichungen usw. vom Anwender verédnderbar. Da verschiedene
Monte Carlo Simulationsprogramme als Add-In fiir Microsoft Excel auf dem Markt
sind, gestaltet sich eine Unsicherheits- und Sensitivitatsanalyse unkompliziert. Folg-
lich wére eine Anpassung an die Datenlage fur die Modellregion Baden-Wirttemberg
ohne Neuprogrammierung am ehesten mit den letztgenannten Modellen moglich.

Es stellt sich die Frage nach dem Aufwand der fur eine notwendige Anpassung zu
leisten wére und ob letztlich nicht doch eine Neuprogrammierung zu favorisieren wa-
re.
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Die Ursachen fiir die wichtigsten vorzunehmenden Anderungen dieser Programme
liegen in den unterschiedlichen Zielsetzungen bei deren Entwicklung begriindet.
CalTOX beispielsweise ist speziell fiir Bodenaltlasten konzipiert. Eine Anpassung an
baden-wirttembergische Verhaltnisse kdme einer Neuprogrammierung gleich. In
SimpleBox2.0 und 1.0 werden viele Daten uber eigene Submodule berechnet bzw.
modelliert. Z.B. dient die kontinentale Einheit primar der Abschéatzung der Eintrége
flr die regionale Einheit tber hineinflieBendes Wasser bzw. zustrémende Luft. Eine
solche Abschétzung ist notwendig, wenn es um die Beurteilung des Verteilungsver-
haltens von Stoffen geht, tber die keine Messwerte vorliegen, z.B. neue Stoffe. Wer-
den dagegen Stoffe modelliert, von denen diesbeziliglich Messwerte vorliegen, wiirde
eine trotzdem durchgefiihrte Abschatzung die Unsicherheit des Modellergebnisses
unnotig erhéhen.

Zu einer moglichst guten Anpassung an die regionalspezifische Datenlage gehort
folglich auch, Absch&tzungsalgorithmen nur dann mitaufzunehmen, wenn die be-
grenzte Datenlage es erfordert, gleichzeitig aber die durch diesen Abschatzungsalgo-
rithmus hinzukommende Unscharfe die Relevanz des Modellergebnisses nicht we-
sentlich verringert. Speziell in diesem Punkt zeigt sich ferner, dass eine Empfehlung
fur ein der Datenlage in BW angepasstes regionales Verteilungsmodell ebenfalls nur
unter Beriicksichtigung der jeweiligen Fragestellung gegeben werden kann. Soll bei-
spielsweise die Unschérfe im Modellergebnis moglichst reduziert werden (und be-
gnugt man sich somit mit einer allgemeinen Aussage Uber den Trend) oder werden
maoglichst genaue Hinweise gesucht wo es kritisch werden kénnte? Nur wenn z.B.
ein Austrag aus der Troposphdre mitmodelliert wird, kann dessen Einfluss auf das
Modellergebnis geprift werden. Eine Mitimplementierung dieses Prozesses vergro-
Rert aber die Unsicherheiten im Modellergebnis, da die - meistens zusétzlichen - Pa-
rameter, die man zum Modellieren dieses Prozesses bendtigt, wiederum mit Fehlern
behaftet sind.

Der Aufwand einer Anpassung der Modelle SimpleBox2.0 und 1.0 an Fragestellung
als auch an die regionalspezifische Datenlage ist folglich als so hoch einzuschétzen,
dass eine Neuprogrammierung empfohlen wird. Flr eine groRtmaogliche Flexibilitat
des Modells, ware die Programmierung in Excel gunstig. Die Durchfuhrung einer
Sensitivitats- und Unsicherheitsanalyse via Monte Carlo Add-In sollte vorbereitet
sein. Bezuglich der Aufnahme von Abschatzungsalgorithmen sollte gelten: So ein-
fach wie moglich, so komplex wie nétig [Prof. LeRoy F. Johnson, University of New
Brunswick, Canada].
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6 Anhang
Benzol in BW
Programm | CemoS Chem- HAZCHE |Simple- EUSES CalTOX
Level2 CAN M Box2.0
Sediment 1 5,63 2,77 1 1 26,03
Boden 90,11 92 48,69 146,88 748,08 36,79
Wasser 13,34 625 296,14 356 224 945,53
Luft 23.926,36 | 23.878,00| 23.265,58| 9.190,00| 9.190,00| 12.429,91
Ge- 24.031,34| 24.601,00| 23.613,23| 9.692,88| 10.162,08| 13.439,35
samtgehalt
Chloroform in BW
Sediment 1 1 1 1 1 3,95
Boden 10,52 14,7 9,53 567,2 70,44 73,41
Wasser 3,07 86,1 44,15 61,7 50 194,67
Luft 4.889,43| 4.884,00f 5.056,67| 3.090,90| 2.310,00| 6.325,85
Ge- 4.903,25| 4.985,00| 5.110,78| 3.718,90| 2.430,44| 6.598,37
samtgehalt
SDS in BW
Sediment 11,28 4,31 172,67 1 1 83,8
Boden 5.453,66| 5.281,00 597,04 | 11.983,00| 11.985,00| 30.418,43
Wasser 45,68 104| 4.416,34| 2.550,00 124 122,97
Luft 1 1 1 1 1 6,79
Ge- 5512,20| 5.389,00| 5.200,44| 14.533,02| 12.109,01| 30.639,78
samtgehalt
Lindan in BW
Sediment 59,93 28,4 17,82 1,13 1,19 302,92
Boden 6.943,91| 39.807,00| 40.950,34| 40.457,10| 40.329,54| 48.458,15
Wasser 92,78 78,6 44,14 62,9 47,9 314,88
Luft 44,29 20,5 21,36 1 1,15 30,07
Ge- 7.245,65| 39.934,00| 41.033,93| 40.522,07| 40.378,78| 49.373,60
samtgehalt

Fortsetzung s. nachste Seite

Tab.24: Vergleich der berechneten Lasten (in kg) aller Modellsubstanzen fiir die Hauptkompartimente

der Modellregion Baden-Wirttemberg bei Verwendung aller in dieser Studie untersuchten

Verteilungsmodelle. Lasten < 1 kg (grauer Hintergrund) wurden fir die logarithmische Dar-

stellung auf 1 kg gesetzt. (Hinweis: Die Werte erheben keinerlei Anspruch tatsachliche Ver-

héltnisse wiederzugeben!)
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Glyphosat in BW
Programm | CemoS Chem- HAZCHE |Simple- EUSES CalTOX
Level2 CAN M Box2.0

Sediment 214,12 56,8 48,48 1 1| 3.626,80

Boden 196.425,5 | 2,05E+05|206.605,7 |206.190,0 |206.570,6 |984.893,7
1 0 0 6 1

Wasser 126,34 32,8 25,29 62,4 46,18 451,08

Luft 1 13,3 1 1 1 1

Ge- 196.769,7 | 2,05E+05|206.680,6 |206.252,4 |206.616,8 |988.987,5

samtgehalt 2 0 0 0 3

Tab.24: Vergleich der berechneten Lasten (in kg) aller Modellsubstanzen fiir die Hauptkompartimente

der Modellregion Baden-Wirttemberg bei Verwendung aller in dieser Studie untersuchten

Verteilungsmodelle (Fortsetzung)
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