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Zusammenfassung

Fassadenfarben und -putze enthalten biozide Wirkstoffe zur Unterdriickung von
Algen-, Pilz- oder Flechtenbewuchs. Diese konnen durch Niederschlag ausgewaschen
werden und tiber den Fassadenabfluss in insbesondere fiir Wasserorganismen potenziell
schédlichen Konzentrationen in die Umwelt gelangen. Im Freiburger urbanen Stadtteil
Vauban konnten durch Hensen et al. (2018) nicht nur im Oberflachenabfluss eines
zentralen Mulden-Rigolen-Systems (MRS), sondern auch im Grundwasser erhéhte
Konzentrationen von Bioziden nachgewiesen werden.

Ziel dieser Arbeit ist die Abschéitzung des Gesamtbiozideintrags tiber das MRS ins
Grundwasser im Freiburger Stadtteil Vauban und die Verortung der Haupteintrags-
pfade fiir das oft in Fassadenfarben vorzufindende Biozid Terbutryn. Verschiedene
Flachentypen im Stadtgebiet wurden kartiert und Terbutrynfrachten im Oberfléchen-
abfluss sind tiber das FReWaB-PLUS Modell berechnet worden. Ein instationares
Grundwasserstromungs- und Stofftransportmodell wurde mit MODFLOW 6 und
MT3D-USGS aufgebaut. Das Modell konnte tiber Vergleiche zu vorliegenden Grund-
wasserstdnden und bekannter Fahnenausbreitung einer Altlast kalibriert werden.
Simulierte FReWaB-PLUS Terbutrynkonzentrationen im Oberflichenabfluss der
Mulden wurden flichentreu im MODFLOW Modell integriert. Die Grundwasserstande
konnten, trotz der kleinrdumigen Heterogenitaten im Untersuchungsgebiet, insgesamt
im jahreszeitlichen Verlauf verhéltnisméflig gut simuliert werden. Uber einen Abbau 1.
Ordnung lieB sich die zur Kalibrierung verwendete Schadstofffahne passend simulieren.
Das Grundwassermodell ergab Terbutrynkonzentrationen in gleicher Gréflenordnung
wie sie auch an mehreren Messstellen erprobt wurden. Im Untersuchungsgebiet kann,
unter Berticksichtigung der Unsicherheiten, von einem jahrlichen Terbutryneintrag
ins Grundwasser durch das MRS von etwa 1,4 g ausgegangen werden. Die Hauptein-
tragsorte konnten aufgezeigt werden. Muldeneinzugsgebiete mit den meisten an
versiegelte Flachen angeschlossenen Fassaden fiihren grundsétzlich zu den hochsten
Terbutryneintragen, unterschiedliche Versickerungsleistungen der Mulden sind zudem
ausschlaggebend. Durch diese Studie lasst sich zudem die Vermutung bestatigen,
dass die Barrierewirkung der organischen Bodenschicht im MRS unzureichend fiir
einen Riickhalt von Terbutryn und Schadstoffen mit dhnlichen Eigenschaften ist. Die
Konzentrationsabnahme von Terbutryn von Mulde zu Grundwasser wurde durch die

Modellierung als grofiteils verdiinnungsbedingt vorgefunden.

Schlagworter: Fassadenfarben, Biozide, urban, Mulden-Rigolen-System, Terbutryn,
FReWaB-PLUS, Grundwassermodell, MODFLOW

IX






1 Einleitung

1.1 Stand der Forschung

Die Problematik von mit Pestiziden belastetem Oberflichenabfluss aus vorwiegend
konventionell bewirtschafteten landwirtschaftlichen Nutzflachen ist weitlaufig bekannt
und in den letzten Jahrzehnten zudem umfangreich untersucht worden. Durch Nieder-
schlag und Pflanzenbewésserung konnen diese Chemikalien ausgewaschen werden und
so ins Grundwasser oder in Oberflichengewédsser eingetragen werden (Yang et al.,
2016). Die Pestizide und deren Abbauprodukte stellen eine diffusive Schadstoffquelle
dar, welche betrédchtliche 6kotoxikologische Effekte auf Gewésser und die dortige Flora
und Fauna nach sich ziehen kann (Nowell et al., 2018).

Doch innerhalb der letzten 15 Jahre treten zunehmend biozide Wirkstoffe aus
urbanen Ré&umen in den Fokus der Wissenschaft. Wéahrend Pestizide per Definition
als Pflanzenschutzmittel Verwendung finden, werden Biozide durch die Européische
Biozidproduktverordnung definiert als alle chemischen Stoffe und Mixturen, welche
,dazu bestimmt sind, auf andere Art als durch blofle physikalische oder mechanische
Einwirkung Schadorganismen zu zerstoren, abzuschrecken, unschadlich zu machen,
ihre Wirkung zu verhindern oder sie in anderer Weise zu bekdmpfen“ (Européisches
Parlament und Rat, 2012, S. 9) und finden demnach abseits der Landwirtschaft
Anwendung. Somit unterscheiden sich Pestizide und Biozide lediglich in ihrer Ver-
wendung, konnen jedoch chemisch die identische Substanz darstellen. Biozidprodukte
werden weiterhin nach ihrer Anwendung in die vier Hauptgruppen Desinfektions-
mittel, Schutz-/Konservierungsmittel, Schadlingsbekdmpfungsmittel sowie sonstige
Biozidprodukte untergliedert (Européisches Parlament und Rat, 2012). Biozide finden
in urbanen Gebieten oft Anwendung in Baumaterialien als Materialschutz gegen
Mikroorganismen wie Algen, Bakterien und Pilze und mehrere Studien identifizierten
Fassadenfarben und -putze als eine wichtige Hauptquelle von Biozidemissionen in
der Umwelt (Bollmann et al., 2016; Burkhardt et al., 2009, 2012; Schoknecht et al.,
2009). Fur Fassadenfarben ist bei den Bioziden des weiteren in ihrer Anwendung
zwischen Beschichtungsschutz- und Konservierungsmittel zu unterscheiden (Burkhardt
et al., 2005). Konservierungsmittel werden dabei zur besseren Lagerfihigkeit und
zum Schutz vor Bakterien- und Pilzbefall den Produkten beigemischt, wéihrend
Beschichtungsschutzmittel die Fassaden nach dem Auftragen vor Schimmelbildung,
Flechten- und Algenbewuchs bewahren sollen (Sauer, 2017).

Die heutzutage immer besser isolierenden Warmeddmmverbundsysteme fiihren zu
verstiarkter Kondenswasserbildung auf der &ufleren Fassadenoberfliche, was ein
gunstiges Milieu fir die Ansiedlung von Mikroorganismen schafft (Burkhardt et al.,

2005). Damit die in den Putzen und Farben enthaltenen Biozidprodukte ihrer pilz-



und algenhemmenden Wirkung an der Fassadenoberfliche nachkommen koénnen,
miissen sich diese wihrend Feuchteperioden (Niederschlag und Kondenswasserbildung)
von tieferen Schichten iiber die wassrige Losung hin zur Oberfliche bewegen kénnen
(Paulus, 2005). Sind die bioziden Wirkstoffe jedoch einmal aus der Beschichtung
gelost, so konnen diese durch Niederschlagswasser von der Fassadenoberfliche abge-
waschen werden und tber den Fassadenabfluss in die Umwelt gelangen (Burkhardt
et al., 2005). Die ausgewaschenen Biozide unterliegen im weiteren Verlauf Prozessen
wie der Biodegradation, Photo- und Hydroloyse sowie der Sorption in organischen
Bodenschichten (Bollmann et al., 2017; Coutu et al., 2012; Fenner et al., 2013; Hensen
et al., 2018), welche eine Konzentrationsminderung in der Umwelt bewirken. Es wurde
zudem herausgefunden, dass die Auswaschungsrate der Biozide aus den Fassaden
iiber die Zeit hinweg abnimmt und bei jiingeren Fassadenanstrichen die hochsten
Austragungen zu verzeichnen sind (Burkhardt et al., 2012). Hensen et al. (2018) hat
hingegen fiir eine 14 Jahre alte Fassade durch kiinstliche Beregnung gezeigt, dass
selbst nach vielen Jahren noch ein Biozidaustrag zu verzeichnen ist.

Werden die bioziden Stoffe nicht etwa durch Sorption im Boden zurtickgehalten, so
konnen diese tiber versiegelte oder gering durchlassige Fléachen im Oberflachenabfluss
in die Gewésser und Abwasserkanalsysteme gelangen (Burkhardt et al., 2011; Bester
et al., 2014; Gallé et al., 2020; Hensen et al., 2018; Paijens et al., 2021). Fiir ein
Flusseinzugsgebiet in der Schweiz konnten Wittmer et al. (2011) zeigen, dass die in
Gewissern gemessene Biozidbelastung aus urbanen Gebieten eine ahnliche Groéfenord-
nung wie die Belastung durch die meist verwendeten Pestizide aus der Landwirtschaft
erreicht und diese teils sogar tibersteigen kann. Durch Trennkanalsysteme, sowie tiber
den Uberlauf von Mischabwasserkanilen, kann mit Bioziden belastetes Niederschlags-
und Abwasser direkt, in fiir Wasserorganismen potenziell schiadlichen Konzentratio-
nen, in Oberflichengewésser gelangen (Launay et al., 2016; Paijens et al., 2021).
Ein Vergleich verschiedener Studien zu Biozidkonzentrationen im Zu- und Ablauf
von Klaranlagen zeigt unter anderem, dass ein Riickhalt und Abbau in Kldranlagen
fiir die meisten niederschlagsbedingt ausgewaschenen Biozide unzureichend ist und
Konzentrationen im Zu- und Ablauf in derselben Grofienordnung liegen (Paijens et al.,
2019). Hensen et al. (2018) konnten zudem zum ersten Mal aus Fassadenfarben stam-
mende Biozide und deren Transformationsprodukte im Grundwasser eines urbanen
Gebietes nachweisen, bei dem der stéddtische Oberflichenabfluss iiber ein zentrales
Mulden-Rigolen-System gefasst und versickert wird.

Der seit 2003 in der EU Landwirtschaft als Planzenschutzmittel nicht mehr zugelassene
biozide Wirkstoff Terbutryn (Kommission der Européischen Gemeinschaften, 2002) ist
ein haufig in Fassadenfarben vorzufindendes Algizid (Tab. 1.1) und kann deshalb als
Tracer fiir Biozide im Fassadenabfluss herangezogen werden (Burkhardt et al., 2011).

Terbutryn ist in der Wasserrahmenrichtlinie zudem als prioritdrer Stoff mit einer



zuldssigen Hochstkonzentration der Umweltqualitdtsnorm in Oberflichengewésser
(ZHK-UQN) von 0,34 pg/l aufgefithrt (Européisches Parlament und Rat, 2013). Des
Weiteren wurde fir Terbutryn von Kresmann et al. (2018) eine deutlich niedrigere
PNEC (Predicted No Effect Concentration), also die vorhergesagte Konzentration bei
der sich fur Organismen noch keine Auswirkungen zeigen, von 0,003 ng/l berechnet.
Einige Studien zeigen, dass nicht nur die PNEC in Gewassern iiberschritten wird
(bspw. Durak et al., 2020; Gallé et al., 2020; Paijens et al., 2021), sondern im Falle
mancher Abwassersysteme die Konzentrationen mindestens kurzfristig tiber dem
ZHK-UQN fiir Oberflachengewésser liegen (bspw. Bollmann et al., 2014; Burkhardt
et al., 2011) und so bei Starkniederschligen die Fliisse durch Zuldufe gefahrden
kénnen. Kolar und Finizio (2017) schreiben des Weiteren, dass der willkiirlich gesetzte
stoffunabhéngige Grundwassergrenzwert in der EU von 0,1 pg/l, welcher aus der
Trinkwassergrenze fiir Einzelsubstanzen abgeleitet ist, unzureichend fiir den Schutz
des Okosystems Grundwasser ist. Dabei wird fiir Grundwasser ein Grenzwert von
einer oder mehreren GréSenordnungen niedriger als 0,1 pg/l und um den Faktor 10
niedrigere PNEC fiir Grundwasser vorgeschlagen (Kolar und Finizio, 2017), womit
die beobachteten Terbutrynwerte im Grundwasser des urbanen Gebietes von Hensen
et al. (2018), mit einer maximalen gemessenen Konzentration von rund 0,008 pg/l

Terbutryn, starker in Relevanz gebracht werden.

Tabelle 1.1: Molekiilstruktur und Summenformel des bioziden Wirkstoffes Terbutryn.

Substanz CAS-Nr. Summenformel Strukturformel

Terbutryn 886-50-0 010H19N5S

1.2 Problemstellung und Zielsetzung

Im Freiburger Stadtteil Vauban fanden in den letzten Jahren, unter anderem durch
Hensen et al. (2018), Untersuchungen zur Biozidbelastung im Oberflichenabfluss und
Sickerwasser eines Mulden-Rigolen-Systems (MRS), sowie im Grundwasser im Zu- und
Abstrombereich der Mulden statt. Dabei wurden Terbutrynkonzentrationen im ober-
flachlichen Muldenzufluss gemessen, wie sie auch in vergleichenden Studien in Kanal-
systemen gefunden wurden. Ein Abgleich von Terbutrynkonzentrationen an Grund-
wassermesstellen im Zu- und Abstrom, lief§ vermuten, dass das MRS als Gesamtheit
die hoheren Konzentrationen im Grundwasserabstrom der Mulden verursacht. Hensen

et al. (2018) berichteten zudem, dass fiir Terbutryn eine Konzentrationsabnahme von



Mulde zu Rigole zu verzeichnen war, welche aber im Zuge der Studie nicht eindeutig
einem Riickhalt, Abbau oder Verdiinnungseffekt zuordenbar war. Zusatzlich besteht
im Stadtteil Vauban, als Modellstadtteil, grundsétzlich ein gutes Grundwassermonitor-
ing mit hochaufgeloster Datenverfiigbarkeit zu Grundwasserstanden und Untergrund-
verhéltnissen. Zudem sind Konzentrationsverteilungen einer Altlastfahne im Aquifer
vorhanden. Damit sind fiir das Untersuchungsgebiet zwar umfangreiche Monitoringda-
ten vorhanden, eine verbindende Modellierung von Biozidaustragen und Eintragspfaden
ins Grundwasser fehlt hingegen bislang.

Ziel dieser Studie ist demnach der Aufbau eines MODFLOW Grundwasser- und Stoff-
transportmodells fiir den Stadtteil Vauban, welches, auch im Hinblick auf zukiinftige
Untersuchungen, die Anwendung verschiedener Schadensszenarien erméglichen soll.
Fiir den gesamten Stadtteil Vauban werden verschiedene Flachentypen und Fassa-
denanschliisse kartiert und mittels des FReWaB-PLUS Modells der Gesamtbiozidein-
trag von Terbutryn ins Grundwasser, insbesondere iiber die Versickerung des MRS,
abgeschétzt. Ein Abgleich der mit MODFLOW simulierten Terbutrykonzentrationen
im Grundwasser mit den Messungen von Hensen et al. (2018) soll Aussagen zur Veror-
tung von Haupteintragspfaden des Biozids ins Grundwasser ermoglichen. Abschlielend
soll tiberpriift werden, ob sich iiber das Grundwassermodell Aussagen iiber die von
Hensen et al. (2018) gefundene Konzentrationsabnahme von Terbutryn von Mulde zu

Rigole bzw. Grundwasser treffen lassen.



2 Methoden

2.1 Untersuchungsgebiet

Das Untersuchungsgebiet befindet sich im Stadtteil Vauban an der siidlichen
Gemarkungsgrenze der Stadt Freiburg im Breisgau im Bundesland Baden-
Wiirttemberg. Auf dem Areal des heutigen Modellstadtteils Vauban wurde in
den Jahren 1936 - 1938 erstmals eine Wehrmachtskaserne errichtet, welche ab 1945
von der franzoésischen Armee beschlagnahmt wurde und bis zu deren Abzug 1992 als
solche Bestand hatte (Stadt Freiburg im Breisgau, 2014). Nach Ubernahme des Gebiets
durch die Stadt Freiburg im Breisgau und Ausschreibung eines Ideenwettbewerbs
zur Gebietsentwicklung konnte zwischen 1998 und 2009 die ehemalige Kaserne in
einen modernen Stadtteil umgestaltet werden (Stadt Freiburg im Breisgau, 2014).
Das heutige Wohnquartier umfasst eine Gesamtfliche von rund 41,3 ha und eine
Wohnbevélkerung von 5494 Einwohnern (Stand 2019: Stadt Freiburg im Breisgau,
2020). In dieser Ausarbeitung wird nachfolgend, sofern nicht anders angegeben, nur
der Bereich des Stadtteils Vauban westlich der Merzhauserstrafie (s. Abb. 2.1) mit
einer Grofle von ca. 38 ha (Jackisch et al., 2013) betrachtet.

0 100 200 m

mmm Boulevardgraben
Nordgraben
= mBoulevard+Nordgraben
— Rinnen
— RW-Kanal
mmm Dorfbach
[ ] Stadtteil-Grenze

Abbildung 2.1: Ubersichtskarte des Stadtteils Vauban in Freiburg im Breisgau. Gezeigt
sind die einzelnen Komponenten der beiden Grabensysteme des Mulden-Rigolen-Systems mit
unterirdisch verlaufenden Regenwasserkanélen und oberflachlichen Rinnen. Quelle Karten-
grundlage: Bilder © 2020 Google, Kartendaten © 2020 GeoBasis-DE/BKG(©2009). Quelle
GIS-Daten: © ERNST+CO Beratende Ingenieure GmbH.



2.1.1 Entwasserungskonzept

Beim Bau des Stadtteils Vauban wurde eine Zwei-Komponenten Losung der Stadt-
entwésserung geplant und umgesetzt. Zum einen wurden im gesamten Stadtteil
fir offentliche als auch private Flachen dezentrale Maflnahmen zur Regenwasser-
bewirtschaftung eingesetzt. Darunter fallen beispielsweise die Anwendung von
Griindachern und teildurchlassigen Befestigungsflichen, die Anlegung von mehreren
Griinspangen, aber auch der Gebrauch des Niederschlagwassers iiber die Speicherung
in Zisternen (Jackisch et al., 2013). Zum anderen wurde, trotz der zur Versickerung
ungiinstigen Durchléssigkeiten der Deckschichten (Wagenmann-Gaiser, 2004; s. auch
Kapitel 2.1.2), ein zentrales MRS implementiert, welches den Hauptteil des Stadtteils
Vauban iiber ein Trennsystem entwéssert. Ausgenommen hiervon sind der nérdliche
Bereich des Stadtteils oberhalb der Lise-Meitner und Marie-Curie-Strafle, sowie
das Studierenden-Wohnheim Vauban, welche klassisch iiber ein Mischkanalsystem
entwassern. Das MRS ist in zwei von Ost nach West verlaufenden Grabensyste-
men (Boulevardgraben und Nordgraben) angeordnet (s. Abb. 2.1). Beide Graben
fithren im westlichen Stadtteil in eine gemeinsame Mulde von der aus ein freier
Uberlauf in den Dorfbach besteht. Jedes Grabensystem ist wiederum in kaskaden-
formige Abschnitte mit Mulden-Rigolen untergliedert. In diesen Mulden wird von
den umliegenden Wohnangern mit einer Flache von etwa 16 ha (Jackisch et al.,
2013) Niederschlagswasser von Dachern und versiegelten Fléchen tiber oberflachliche
gepflasterte Rinnen gesammelt und bei Querung der Hauptstrafie unterirdisch den
Mulden zugefiihrt. Die begriinten Mulden sind jeweils mittels Uberlaufschichten und
Verdolungen miteinander verbunden (Jackisch et al., 2013). Die sich im Untergrund der
Mulden befindenden Rigolen sind, je nach Untergrundverhéltnissen, als Kiesfiillungen,
kiinstlichem Hohlkorper aus RigoFill oder aus einer Kombination der beiden gefertigt
(Beller Consult GmbH, 2004). Uber einen 0,5 m miéchtigen aufgebrachten Oberboden
soll der Sickerweg des Oberflichenwassers der Mulde ins Grundwasser geschaffen
und zudem eine Minderung von, im Oberflichenabfluss enthaltenen, potenziellen
Schadstoffen gewéahrleistet werden (Jackisch et al., 2013). Das MRS bildet somit nicht
nur eine Speicherung des Niederschlagwassers, welches zeitlich verzogert dem Vorfluter
zugefithrt wird und diesen entlastet, sondern kann auch zur Grundwasserneubildung
vor Ort beitragen (Jackisch et al., 2013).

2.1.2 Geologie und Hydrogeologie

Die nachfolgende Ubersicht iiber die geologischen und hydrogeologischen Untergrund-
verhaltnisse im Untersuchungsgebiet entstammt hauptséachlich und sofern nicht anders

angegeben aus einer Diplomarbeit des geotechnischen Instituts der Albert-Ludwigs-



Universitat Freiburg von Wagenmann-Gaiser (2004), welche sich tiefgreifend mit dieser
Thematik beschéftigt hat.

Der Stadtteil Vauban befindet sich am siidostlichen Rand des von der Dreisam
aufgeschiitteten quartdren Schwemmkegels der Freiburger Bucht. Nach Osten hin
wird der Stadtteil durch die Schwarzwaldrandverwerfung entlang des Lorettobergs
begrenzt, wahrend stdlich die Schotter des aus dem Hexental stammenden Dorfbachs,
welche bis in den Dreisamschwemmfacher hineinragen und diesen unterlagern, eine
weitere Grenze bilden. Diese oft stark zersetzten Kiese des Hexentals zahlen vermutlich
zu alteren Schottern aus dem Altpleistozan (Bronger, 1969), wahrend die jiingeren,
unverwitterten Dreisamkiese den wiirmzeitlichen Niederterrassenschottern zuzuordnen
sind (Groschopf et al., 1996). Die quartiren Kiese der Dreisam und des Hexentals
werden von Deckgebirgsschichten aus Perm und Trias unterlagert, sowie nach oben hin
von wiirmeiszeitlichen Hochflutlehmen tiberlagert. Lediglich im siidlichen Bereich des
Stadtteils Vauban, entlang des Dorfbachs, sind holozédne Auensedimente im Hangenden
der Kiese und im 0stlichen Teil losshaltige Abschwemmmassen vorzufinden. Eine
Ubersichtskarte der Lockergesteinsschichten ist in Abbildung 2.2 dargestellt.

Aufgrund der militdrischen Bebauung im Stadtteil Vauban ist der urspriingliche
Mutterboden nicht mehr {berall im Vaubanareal vorzufinden. Der Mutterboden
besteht aus geringméchtigem Gemisch aus Schluff und Sand mit teils kiesig-tonigen
Beimischungen. Uber das gesamte Gebiet sind unregelmiflig anthropogene Auffiillun-
gen mit sehr inhomogener Zusammensetzung aus Zeiten der militarischen Nutzung
und der Zeit danach vorzufinden. Diese Auffiilllungen reichen teils bis in die tiefer-
liegenden Lockergesteinsschichten hinab und verfalschen Informationen iiber deren
Ausbreitung. Die oberen Lockergesteinsschichten der tonig-schuffigen Auensedimente
im Bereich entlang des Dorfbachs, erreichen eine maximale Tiefe von 4,4 m unter
Gelédndeoberkante (GOK). Die Hochflutsedimente aus tonig-sandigen Schluffen, welche
den Grof3teil des Areals insbesondere in nérdliche Ausbreitung bedecken, erreichen
eine Tiefe von etwa 0,8 m bis max. 3,1 m unterhalb der GOK. Die im Osten des
Stadtteils vorliegenden Abschwemmmassen bestehend aus feinkérnigem, zumeist
kalkhaltigem Sediment, welches einem schluffigen Sediment beigemischt ist, erreichen
Méchtigkeiten von etwa 1,4 m. Diese nehmen vom Osten zur Merzhauserstrafie hin
ab. Die Abschwemmmassen werden wiederum von bis zu 9,6 m méchtigen sandigen
Tonen unterlagert, welche von Ost nach West abnehmen und ebenfalls nur knapp tiber
die Merzhauserstrafle reichen, wo sie in die dort angrenzenden Dreisamkiese auskeilen.
Im Anschluss an die vorwiegend feinkornigeren, bindigen Deckschichten der Hochflut-
und Auensedimente sind Dreisamkiese und zersetzte Kiese vorzufinden. Diese Kiese
sind im ganzen Vauban-Gebiet vorhanden und besitzen eine grobkoérnige Struktur,

welche nach unten hin feinkorniger verlauft. Wahrend die jiingeren Dreisamkiese aus



Abbildung 2.2: Baugrundkarte des ehemaligen Militdrgeldndes Vauban mit Angaben der
einzelnen Lockergesteinsschichten im Untergrund. Angepasst aus Wagenmann-Gaiser (2004).

fein- bis grobkornigem Mineralgemisch, welchem oft Grundgebirgsgeroll beigemischt
ist, mit Méchtigkeiten von tiber 9 m im Nordwesten in Richtung des siidostlichen Ge-
bietsrand abnehmen, werden die alteren zersetzten Kiese vom mittleren Bereich des
Vauban-Areals hin zum Dorfbach méchtiger. Mit maximalen erprobten Méachtigkeiten
von 7,1 m und mit Schluffen angereichert, sind die zersetzten Kiese im Vergleich zu den
Dreisamkiesen zudem feinkorniger aufgebaut. Die beiden Kiesschichten werden jeweils
nach unten hin durch festgelagerte Sedimente mit sehr heterogener Zusammensetzung
begrenzt. Lediglich im Stiden, entlang des Dorfbachs, lassen sich als untere Abgren-
zung tonig-schluffige Ablagerungen vorfinden. Diese beiden bindigen Schichten sind
nach Wagenmann-Gaiser (2004) praktisch undurchlissig und bilden demnach fir die
iiberlagernden Kiesschichten eine wasserstauende Schicht. In Tabelle 2.1 sind die von
Wagenmann-Gaiser (2004) gefundenen hydraulischen Leitfdhigkeiten (kg-Werte) der
einzelnen Sedimentschichten angegeben. Die durchléssigen Schichten der Dreisam- und
zersetzten Kiese bilden im Untersuchungsgebiet einen gut durchléssigen Grundwasser-
leiter aus. Durch die sehr gering durchléssigen tiberlagernden Schichten der Hochflut-
und Auensedimente kann es jedoch bei sehr hohen Grundwasserstanden zu gespannten
Zustanden kommen. Da die Gewassersohle des Dorfbaches in der gering durchléssigen
Schicht der Auensedimente liegt und aus dem Verlauf der Grundwassergleichen keine
Beeinflussung erkennbar ist, kann laut Wagenmann-Gaiser (2004) davon ausgegangen

werden, dass eine Infiltration des Dorfbachs als sehr gering einzustufen ist.

8



Tabelle 2.1: Ubersicht der hydraulischen Durchléssigkeiten (k) in den verschiedenen Un-
tergrundschichten des Stadtteils Vauban. Daten aus Wagenmann-Gaiser (2004).

k¢-Werte [m/s]

Aquitarde: Auensedimente 1077 —1078
Hochflutsedimente 107" — 1078
Abschwemmmassen 1077 —107%

Aquifer: Dreisamkiese 1072 —-10~*
zersetzte Kiese ~ 1075

Aquiclude: Tone ~ 10710
Festgelagerte Sedimente nicht ermittelt

Tonig-schluffige Ablagerungen 1078 — 10710

2.1.3 Altlast

Im Untersuchungsgebiet liegt im siidlichen Bereich nahe des Dorfbachs eine Boden-
und Grundwasserbelastung (s. Abb. 2.3) mit leichtfliichtigen halogenierten Kohlen-
wasserstoffen (LHKW) vor. Diese Vorbelastung entstammt aus der Nutzung des
Areals als Kaserne, als dort von franzosischen Streitkriften Fahrzeugwartungsar-
beiten durchgefithrt wurden (GEOsens GmbH, 2013). Im Grundwasser sind unter
anderem die LHKW-Metaboliten Vinylchlorid, 1,2-Dichlorethen, Trichlorethen und
Tetrachlorethen vorzufinden, wobei Tetrachlorethen im Untersuchungsgebiet den
Hauptkontaminant darstellt (GEOsens GmbH, 2017). Da sich die Schadstoffe im
Grundwasser vom Schadensherd aus mit der Grundwasserstromungsrichtung in
nordwestliche Richtung fahnenméflig ausbreiten, wurden von 1998 bis 2011 aktive
Sanierungsmafinahmen durchgefiihrt, wodurch ca. 710 kg LHKW aus dem Schadens-
herd entfernt werden konnten (GEOsens GmbH, 2013). Da nach der Sanierung in der
tieferen Aquiferschicht noch immer ein nicht sanierbarer Schadensherd vorliegt, wird
seit 2011 ein halbjahrliches Grundwasser-Monitoring der LHKW-Konzentrationen im
Stadtteil betrieben. GEOsens GmbH (2017) berichtet in diesem Kontext, dass sich
eine (quasi-)stationdre LHKW-Fahne eingestellt hat, welche sich auf einen naturlichen

Abbau im Grundwasser zurtickfiithren lasst.

GEOsens GmbH (2018) hat fiir drei Stichtagsmessungen der letzten Jahre fiir jeweils
zwei Transekten (s. Abb. 2.3) die LHKW-Frachten berechnet. Die Ergebnisse sind in
Tabelle 2.2 aufgezeigt und gehen als Anhaltspunkt fiir die Grélenordnung in die spétere
Modellkalibrierung in MODFLOW mit ein.
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Abbildung 2.3: Darstellung der von GEOsens GmbH gemessenen LHKW-Konzentrationen
der Stichtagsmessungen am 31.05./01.06.2017 und der daraus bestimmte Verlauf der Schad-
stofffahne im Stadtteil Vauban. Angepasst aus GEOsens GmbH (2018) Anlage 2.1.

Tabelle 2.2: Ubersicht der von GEOsens GmbH (2018) ermittelten LHKW-Stofffrachten in
den beprobten Transekten (s. Abb. 2.3) und der Anteil der Stofffracht entlang Transekte 2
von Transekte 1 (Reststofffracht).

Messtermin Transekte 1 [g/d] Transekte 2 [g/d] Reststofffracht [%]

Herbst 2013 185 58 31
Herbst 2016 125 74 29
Frithjahr 2018 113 42 37

2.2 Grundwasserdaten

Unter anderem wegen der im vorigen Kapitel 2.1.3 beschriebenen Altlast liegt im Stadt-
teil Vauban ein detailliertes Grundwassermonitoring mit hoher Auflésung an Grund-
wassermessstellen vor. Fiir die Untersuchung in dieser Ausarbeitung stehen insgesamt
Grundwasserdaten aus 18 Messstellen zur Verfiigung. Die Aufzeichnung der Grund-
wasserdaten fand mittels Odyssey Capacitive Water Level Logger statt. Die Daten

wurden zwischen 2014 und 2020 je nach Messstelle mit einem 10-, 15- bzw. 20-mintitigen

10



Messintervall erhoben. Die durch die Odyssey Sensoren aufgezeichneten Messwerte
werden als Wasserstand in mm tiber der Einhangetiefe aufgezeichnet. Fiir eine Um-
rechnung der Rohwerte in eine Angabe in Meter iber NormallNull (mNN) wurden
Lichtlotmessungen (nicht Bestandteil dieser Arbeit) ab einem Referenzpunkt (meist
Rohroberkante) wihrend der Datenauslesungen durchgefithrt. Durch Gegeniiberstel-
lung der manuell ermittelten Abstiche (Angabe als mNN durch bekannten Referenz-
punkt) mit den Messwerten konnte fiir jede Messstelle eine Regressionsgerade berechnet

und die Rohwerte in Grundwasserstiande in mNN umgerechnet werden.

Da sich bei einigen Messstellen mehrere Liicken mit fehlenden Werten, welche nicht
vom Datenlogger aufgezeichnet wurden, in den Datenreihen befinden und da sich die
Messzeitraume nicht bei allen Messstellen tiberschneiden, wurde eine Auswahl von ver-
wendbaren Messstellen getroffen. Die fiir die spédtere Grundwassermodellierung ver-
wendeten Messstellen sind in der Karte in Abbildung 2.4 dargestellt. Kleine Liicken,
wie im Falle von Messstelle 29, wurden iiber Messstellen mit d&hnlichem Verlauf und
Ausgleich der Differenz ergénzt. Messstelle 15, welche im gewiinschten Modellzeitraum
keine Daten vorwies, aber wichtig fiir eine spéatere Interpolation ist, wurde komplett

durch eine angepasste Zeitreihe von Messstelle 30 ergénzt.
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Abbildung 2.4: Karte mit den Standorten der fiir das Grundwassermodell verwendeten
Grundwassermessstellen im Stadtteil Vauban, sowie die Lage der LHKW Altlast. Angepasst

aus Jackisch et al. (2013).
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2.3 Berechnung von Abfluss, Grundwasserneubildung &
Biozidfracht

Fiir die Berechnung der Biozidaustragsfrachten und der beiden Wasserbilanzkompo-
nenten ,,Oberflichenabfluss® und , Grundwasserneubildung” im Untersuchungsgebiet,
wurde das online frei verfiighare Web-Modell FReWaB-PLUS verwendet.

2.3.1 FReWaB-PLUS

Das Web-Modell FreWaB-PLUS (www.biozidauswaschung.de) ist eine wahrend des
MUTReWa!-Projekts entstandene Weiterentwicklung des Web-Modells FReWaB?
(Kramer und Engel, 2018). Fiir ein besseres Verstédndnis wird im folgenden Abschnitt
ein kurzer Uberblick iiber das Funktionsprinzip des FReWaB-PLUS-Modells gegeben.
Dieser beruht mafgeblich auf der Grundlage eines MUTReWa Schlussberichts von
Kramer und Engel (2018) zum Aufbau des Modells. Abbildung 2.5 zeigt zudem das
Modellkonzept des Web-Modells.

Abbildung 2.5: Modellkonzept des FReWaB-PLUS Web-Modells. Ubernommen aus Krimer
und Engel (2018).

I MafBnahmen zum nachhaltigen Umgang mit Pestiziden und deren Transformationsprodukten im
Regionalen Wassermanagement, www.bmbf.nawam-rewam.de/projekt/mutrewa
2 Freiburger Regen Wasser Bewirtschaftung, www.naturnahe-regenwasserbewirtschaftung.info
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FReWaB-PLUS ist in modularer Bauweise tiber Open-Source-Technologien (Post-
greSQL und Post-GIS) erstellt und in PHP programmiert. Es modelliert Abfluss,
Grundwasserneubildung und Biozidfracht fiir beliebig vordefinierbare Einzugsgebiete
und Flachentypen in stiindlicher Auflésung. Fiir das integrierte Niederschlags-Abfluss-
Modell wird die Verdunstung aus einem modifizierten Ansatz des Haude-Verfahrens
berechnet. Da die Verdunstung in Tagesschritten vorliegt, wird diese tiber eine Funk-
tion des Sonnenstands in stiindliche Zeitschritte umgerechnet. Die meteorologischen
Daten stammen von frei verfiigharen Datensidtzen des Deutschen Wetterdienstes
DWD. Im Moment dieser Ausarbeitung war der Zeitraum dabei auf die vollen
Jahre 2008 bis 2017 begrenzt. Im Modell ist ein Initial-Loss Speicher integriert (s.
Abb. 2.6, rechts), welcher den Anteil des Gesamtniederschlags speichert, der von der
Verdunstung zuriickgehalten wird. Ubersteigt der Niederschlag die speicherbare Menge
im Initial-Loss so entsteht Abfluss bzw. Grundwasserneubildung. Deren Aufteilung
wird tber einen Faktor a (Abb. 2.6, rechts) ermittelt und ist abhingig von den
im Modellgebiet vorhandenen Flachentypen. Der Fassadenabfluss basiert wie in der
schematischen Darstellung in Abbildung 2.6 (links) auf einem geometrischen Ansatz
mit Buffer-Flachen. Hierbei werden Buffer-Fléchen, deren Breite von der Fassadenhohe
und einem kalibrierten Faktor £ abhangt, um die an Fassaden angrenzende Flachen
gezogen. Die Buffer-Flachen enthalten dann einen potenziell mit Bioziden belasteten

Fassadenabfluss, welcher den angrenzenden Flachentypen zukommt und dort entweder

1 2
N: Niederschlag
IL: Initial Loss (Anfangsverlust)
V:  Verdunstung
G: Grundwasserneubildung
A:  Abfluss

Abbildung 2.6: 1. Schematische Darstellung zur Bestimmung des Quotienten k = Ay /AR
aus angeschlossener Fassadenoberfliche (Ar) und niederschlagswirksamer Fliache (Ayw) zur
Ermittlung der Buffer-Fliche um die Hiuserpolygone. Ubernommen aus Mennekes (2017).
2. Schematische Darstellung zur Berechnung der einzelnen Wasserbilanzkomponenten im
FReWaB-PLUS Modell. Angepasst aus Mennekes (2017).
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zu Abfluss, bzw. Grundwasserneubildung fithrt, oder im Boden zuriickgehalten wird.
Die Biozidaustragsfrachten im Fassadenabfluss werden in Abhéngigkeit des kumulierten
Abflusses berechnet. Zu den aus der Literatur entnommenen Auswaschungsraten der
Biozide geht zudem das Fassadenalter mit in die Berechnung ein. Im Modell werden
die drei Biozide Diuron, Octhilinon und Terbutryn modelliert. Fiir ausfiihrlichere In-
formation beztiglich des FReWaB-PLUS Modells siche Mennekes (2017) sowie Kramer
und Engel (2018).

2.3.2 Kartierung Stadtteil Vauban

Um das FReWaB-PLUS Modell auf das Untersuchungsgebiet anwenden zu konnen
fand eine umfangreiche Kartierung der einzelnen Flichentypen im Stadtteil Vauban
statt. Daftir wurden an mehreren Begehungsterminen die einzelnen Flachen im
Gelande aufgenommen und einem der in Tabelle 2.3 zutreffenden Flachentypen fiir
FReWaB-PLUS zugeordnet. Die einzelnen Flichen wurden anschliefend in einem
Geoinformationssystem, hier QGIS, tiber Polygone in ein Shapefile mit Koordinaten-
system Gauf-Kriiger Zone 3 und den Vorgaben der Attributtabelle aus FReWaB-PLUS
eingearbeitet. Fiir ein exaktes Einzeichnen der Polygone standen Orthophotos® mit
einer Aufléosung von 10 cm zur Verfiigung. Zudem wurden schon bestehende Gebaude-
Shapefiles? der Stadt Freiburg im Breisgau iibernommen, welche nur noch teilweise
angepasst werden mussten. Fir die Hohen der Fassaden wurde das webbasierte
3D-Stadtmodell FreiGIS.3D® der Stadt Freiburg im Breisgau herangezogen. Hierbei
wurde iiber das integrierte Abstands- und Hohenmessmodul die Fassadenhohe von
Gelandeoberkante bis zum Dachansatz gemessen. Bei ungleichen Fassadenseiten
wurde ein grober Mittelwert der einzelnen Seitenhohen gebildet. Das Fassadenalter
(Jahr des letzten Anstrichs) wurde ndherungsweise tiber die jeweiligen Bauabschnitte
beim Bau des Stadtteils abgeschétzt. Diese sind somit zwar in der Attributtabelle
fiir jedes Gebdude mit aufgefithrt, hatten allerdings zum Zeitpunkt dieser Arbeit
keine Auswirkung auf die Biozidaustrage, da sie im Modell nicht funktionsfihig

implementiert waren.

3 Orthophotos: © ERNST+CO Beratende Ingenieure GmbH
4 Geb#ude-Shapefiles: © Stadt Freiburg i. Br., Vermessungsamt
5 https:// 3d.freiburg.de, © Karten; Stadt Freiburg 2016, 2018
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Da wéahrend der Flachenaufnahme im Untersuchungsgebiet mehrere Spezialfille aufka-
men, welche nicht immer klar einem Flachentyp zuweisbar waren, werden nachfolgend
die wichtigsten Vorgehensweisen bei diesen Féllen dargestellt. Abbildungen zu den

Beispielen sind im Anhang A.1-A.6 zu finden.

Im Stadtteil sind viele kleine (Fahrrad-)Hiitten und Unterstande vorzufinden. Diese
haben in der Regel begriinte Dacher und keine Fassaden und wurden als Wiesen-
polygon eingezeichnet. Unbegriinte Déacher, beispielsweise aus Wellblechdach, wurden,
sofern diese direkt in Niederschlagsrinnen fiihren, als Straflenpolygon und im Falle
einer Zuleitung in ein Beet als Wiesenpolygon aufgenommen.

Da im Modell keine Unterscheidung zwischen Beet- und Wiesenflachen besteht, wurde
zumeist vereinfacht ein Wiesenpolygon eingezeichnet.

Ist eine Fassade an eine teil- oder vollversiegelte Flache angeschlossen und entwéssert
diese wiederum augenscheinlich klar auf eine durchlédssige Griinfliche, so wurde an
ganzer Stelle bis angrenzend an die Fassade ein Wiesenpolygon verwendet. Grund fiir
diese Vorgehensweise ist, dass der biozidangereicherte Fassadenabfluss unter diesen
Umstanden nicht bis in eine Versickerungsmulde oder das Mischkanalsystem geraten
kann. Eine dhnliche Vorgehensweise wurde verfolgt, wenn eine (teil-)versiegelte Fliche
an eine durchlassige Flache (Wiese, Beet) angrenzt und deren Abfluss teilweise im
Wiesenpolygon zuriickgehalten wird. Beispiel hierfiir ist eine schrag verlaufende Strafie
entlang einer Griinfliche. In diesen Féllen, wurde nur ein abgeschétzter Teilbereich der
Strafle als versiegelt eingezeichnet, wihrend der andere Teil als Wiese angenommen
wurde.

Da die Innengérten hinter den Gebduden wahrend den Geldndebegehungen zumeist
nicht eingesehen werden konnten, wurden diese Flachen angrenzend an die Gebaude-
fassaden als Wiesenpolygone angenommen und eingezeichnet.

Da fiir die Kartierung keine Daten zu Kiesdrainagen vorlagen, wurden diese nach
augenscheinlicher Betrachtung des Autors zugewiesen. Eine Unterscheidung zwischen
echter tiefgriindiger Kiesdrainage, welche den Fassadenabfluss auf direktem Wege
dem Grundwasser zuspeist, und lediglich oberflachlich aufgeschiittetem Kiesrand als
Spritzschutz, war im Geldnde zumeist kompliziert. Als Kiesdrainage wurden demnach
hauptsachlich solche eingezeichnet, welche keinen Bewuchs, eine augenscheinliche
Tiefgriindigkeit und eine klare Abgrenzung zur angrenzenden Griinfliche boten.

An einzelnen Gebduden sind kleine Vordécher bzw. Fassadenumrandungen auf
verschiedenen Etagen vorzufinden, welche den Fassadenabfluss auffangen und iiber
Fallrohre abfithren. Hierfiir wurden schmale Straflenpolygone um die Stellen der
jeweiligen Gebaudepolygone gezeichnet. Diese fiihren dann den Fassadenabfluss je
nach Einzugsgebiet in die Mulde oder das Mischkanalsystem.

Fir das Parkhaus (Glasgarage) in der Lise-Meitner-Strafle, welches vorwiegend aus

einer Glasfassade ohne Putz und Farbe besteht, wurde ein Stralenpolygon angewendet,
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welches den Abfluss des Garagendaches simulieren soll.

Im Falle des Blockheizkraftwerks Vauban, welches hauptsichlich aus einer Be-
tonfassade ohne Farbanstrich besteht und zudem eine eigene kleine Versickerungs-
/Riickhaltemulde hinter dem Gebéude besitzt, wurde ein Wiesenpolygon eingezeichnet.
Hierbei ist die Annahme, dass kaum Biozide ausgewaschen werden und der Dachabfluss
zu groflen Teilen auf dem eigenen Gelande zuriickgehalten wird.

Auf dem Geldnde der Studentensiedlung sind mehrere eigene oberflachliche Riick-
haltemulden vorhanden. Daher wurden undurchliassige Wege in diesem Gebiet als
Wiesenpolygone eingezeichnet.

In Einzelfillen waren Gebaude oder Teilstiicke von Fassaden mit Holzkonstruktionen
umrandet. Diese wurden unverandert je nach Dachformat als Gebédudepolygon

eingezeichnet, da FReWaB-PLUS dafiir keinen eigenen Fassadentyp anbietet.

2.3.3 Mulden-Einzugsgebiete

Fiir die anschliefende Grundwassermodellierung mit MODFLOW ist es essentiell, dass
fir jede Versickerungsmulde ein eigenes Einzugsgebiet (EZG) vorhanden ist, damit in
das Grundwassermodell flichendetailliert die Biozidkonzentrationen pro Mulde einge-
speist werden kénnen. Fiir die Anwendung der Flédchentypen im FReWaB-PLUS Modell
wurden somit fiir jede Versickerungmulde im Untersuchungsgebiet einzelne Teil-EZGs
erstellt. Die Abgrenzung dieser EZGs beruht zum einen auf den oberflichlichen Ent-
wasserungsgebieten, aber hangt auch davon ab, wie einzelne Gebdude an die Nieder-
schlagsrinnen und Regenwasserkanéle angeschlossen sind. Diese Mulden-EZGs wurden
wahrend des Aufbaus eines Niederschlags-Abfluss-Modells von Jackisch et al. (2013)
erstellt und in dieser Arbeit angepasst iibernommen. Erginzend wurden EZGs erstellt,
welche den Abfluss in die Mischkanalisation darstellen. Da der Abgrenzung unter den
einzelnen Mischkanal-EZGs im Gegensatz zu den Mulden-EZGs eine kleinere Bedeu-
tung zukommt, wurden diese hauptsichlich nach zusammenhédngenden Gebaudekom-
plexen oder ahnlicher geographischer Lage abgegrenzt. Mit dieser Vorgehensweise ist
einerseits gewéhrleistet, dass die aus FReWaB-PLUS simulierte Grundwasserneubil-
dung pro EZG einen angemessenen Mittelwert darstellt und dass die Rechendauer im
FReWaB-PLUS Modell nicht zu viel Zeit in Anspruch nimmt. Nach Jackisch et al.
(2013) ist auch die Hauptstrafie entlang des Boulevardgrabens an die Mischkanalisa-
tion angeschlossen wodurch die dort befindlichen Fassaden keine Biozide in die Mulden
leiten diirften. Dies wurde so auch in dieser Arbeit implementiert. Die nachfolgende
Abbildung 2.7 verdeutlicht die Aufteilung der einzelnen Mulden- und Mischkanal-EZGs

im Untersuchungsgebiet.
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[ Abgrenzung Teil-EZG
[ Boulevardgraben - EZG
[ INordgraben - EZG
[_IMischkanal - EZG

Abbildung 2.7: Karte mit den Abgrenzungen der einzelnen Einzugsgebiete (EZG) im
Boulevard- und Nordgrabensystem sowie des Mischkanals. Die rot umrandeten Abgrenzungen
stellen dar, welche Teil-EZGs zusammen in die selbe Versickerungsmulde fithren. Abkiirzun-
gen: BG = Boulevardgraben, NG = Nordgraben, BNG = letzte Mulde nach Zusammen-
fithrung von BG und NG, A1 = (Mulden-) Abschnitt 1 . GIS-Daten der Mulden-EZGs von ©
Nicole Jackisch, Jackisch et al. (2013). Hintergrundaufnahme von © ERNST+CO Beratende
Ingenieure GmbH.

2.3.4 Aufbereitung und Auswertung der Daten

Nach dem Upload der einzelnen EZGs und deren Shapefiles auf die FReWaB-PLUS
Oberfliche und der Anwendung der Simulation wurden fiir jedes EZG Run IDs
vergeben. Mittels dieser konnten iiber eine PostgreSQL-Verbindung zur Datenbank
iiber RStudio fiir die Modellierung relevante Datensétze der Simulation geladen werden.
Die Daten zu Wasserbilanz (Niederschlag, Abfluss, Verdunstung, Grundwasserneubil-
dung) und Biozidfrachten (Terbutryn) wurden in taglicher Auflésung abgespeichert.
Die fiir MODFLOW als Eingangsparameter relevante Grundwasserneubildung wurde

wie in Gleichung 1 gezeigt als Flussrate pro m? umgerechnet.
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GW Ngza
Agza - 1000 - 86400

GW Naroqa =

mit:
GW Niog = Grundwasserneubildungsrate fiir MODFLOW [m s™! m™2]
GW Ngzc = Grundwasserneubildung aus FReWaB-PLUS [l d7!]

Agza = Einzugsgebietsfliche [m?]

Da der Abfluss einer Versickerungsmulde zumeist aus mehreren Teil-EZGs zufliefit,
wurden fiir jeden Muldenabschnitt die zugehorigen EZGs zusammengefasst und die
Summe der Terbutrynfrachten und Abfliisse berechnet. Fiir MODFLOW wurden zu-
dem aus den Summen der Terbutrynfrachten Stoffkonzentrationen errechnet. Diese
lielen sich durch eine Division der einer Mulde beitragenden Terbutrynfrachten durch

den jeweiligen Abflusswert bestimmen (s. Gl. 2).

FTerb
(2)

CTerb =
VAbfluss

mit:
Crery = Terbutrynkonzentration [g m™ bzw. mg 179]
Frey = Aus FReWaB-PLUS ermittelte Terbutrynfracht im Abfluss innerhalb 24 h
[mg]
Vapsr = Volumen des einer Mulde zuflieBenden Abflusses innerhalb 24 h []]

Da zum Zeitpunkt dieser Studie die Simulation des Flachentyps Kiesdrainage nicht voll
funktionsfihig anwendbar war, konnte der Biozidanteil, welcher tiber diesen Sickerweg
dem Grundwasser grofitenteils direkt zuflieft, nicht untersucht werden. Die Kiesdraina-
gen wurden wahrend der Kartierung zwar mit erfasst, erfahren im weiteren Teil dieser

Ausarbeitung aber keine Berticksichtigung mehr.
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24 MODFLOW

Abbildung 2.8 zeigt den generellen Konzeptaufbau zur Aufstellung des Grundwasser-
stromungs- und Stofftransportmodells, welcher in dieser Studie verfolgt wurde. Im
ersten Schritt wurden Daten zur Hydrogeologie, Wasser- und Biozidbilanz und
Grundwasserdaten, wie ausfiihrlich in den Kapiteln 2.1, 2.2 und 2.3 erkléart, gesammelt
und aufbereitet. Aus diesen Daten wurde ein erstes konzeptionelles Modell entwickelt,
welches schliellich in ein numerisches Modell iiber die Rechensoftware MODFLOW
eingearbeitet und umgesetzt wurde. Zu Beginn wurde ein stationares Modell mit
zeitlich konstanten Grundwasserstanden aufgebaut. An dieses stationare Modell wurde
ein Stofftransportmodell gekoppelt. Das Grundwasserstromungsmodell wurde schritt-
weise liber gemessene Grundwasserstiande und das Stofftransportmodell iiber die im
Modellgebiet vorliegende Altlastfahne kalibriert. Schlieich wurde aufbauend auf das
stationdre Modell ein instationéres (transientes) Modell entwickelt, welches tiber einen
Zeitraum von 998 Tagen den Biozideintrag ins Grundwasser und dessen Ausbreitung
im Aquifer simuliert. Die Modellergebnisse wurden abschliefend analysiert und mit

beobachteten Biozidkonzentrationen im Stadtteil verglichen.

Datenerhebung-/aufbereitung
\
v v
FReWaB-PLUS Hydrogeologische Daten
Biozide & Konzeptionelles
Muldenzufluss Modell
v J v
Grundwasser- —» | Numerisches < LHKW-
stande > Modell Fahne

A ; A

Kalibrierung { B ‘ MT3D Kalibrierung
y v v
Kalibrierung i instationar ‘ MT3D Kalibrierung

] Ergebnisanalyse und Vergleich \

Abbildung 2.8: Schematische Darstellung des Verlaufs fiir den Aufbau des Grundwasser-
modells. MT3D bezeichnet hier das verwendete Stofftransportmodul in MODFLOW.
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2.4.1 Konzeptionelles Modell

Das konzeptionelle Modell setzt sich aus der Definition der hydrostratigraphischen Zo-
nen im Untergrund, den Modellgrenzen und Randbedingungen zusammen. Mit dem
Wissen aus dem Kapitel 2.1.2 lassen sich die einzelnen Lockergesteinsschichten im Un-
tersuchungsgebiet zu insgesamt zwei sich iberlagernden Schichten mit innerhalb dieser
einheitlichen Durchléassigkeitswerten zusammenfassen. Darunter fallen eine obere, ge-
ring durchléssige und begrenzende Schicht und eine darunter liegende, gut wasserleiten-
de Schicht, welche den Aquifer darstellt. Auf Grund der oft hohen Grundwasserstinde
(Wagenmann-Gaiser, 2004) ist es notwendig ein 2-Schichtmodell zu entwickeln, da sich
die Grundwasserspiegel je nach Jahreszeit zwischen den beiden Schichten bewegen.
Demnach variieren die Bedingungen des Aquifers je nach Grundwasserstand zwischen
gespannten und ungespannten Verhaltnissen. Auf Grund der guten Datengrundlage,
insbesondere erarbeitet durch Wagenmann-Gaiser (2004), kann somit ein dreidimen-
sionales Modell entwickelt werden. Die Aquiferbasis wird nach unten durch eine un-
durchléssige Schicht begrenzt, womit am unteren Modellrand somit eine No-Flow (kein
Durchfluss) Randbedingung gesetzt wird. Die Grundwasserstromungsrichtung, welche
aus dem Hexental in stidliche Richtung anstromt, knickt im Zentrum des Stadtteils
Vauban ab und verlauft in nordwestliche Richtung weiter. Mit diesem Wissen lasst
sich im stidostlichen Teil des Modellgebiets der Haupt-Zustromrand und im nordwest-
lichen Teil der Haupt-Abstromrand setzen. Auf die Oberfliche der oberen Schicht-
grenze, welche die Modellgrenze nach oben hin bildet, wird die aus FReWaB-PLUS
generierte Grundwasserneubildung aufgetragen. Zudem besteht durch die MRS ein
Muldenzufluss ins Grundwasser, welcher an den jeweiligen Muldenabschnitten flichen-
haft der Aquiferschicht zulduft. An den verbliebenen seitlichen Modellgrenzen, welche
naherungsweise entlang der Grundwasserstromlinien verlaufen, wurde in einem ersten
Schritt eine No-Flow Randbedingung angenommen. Der Dorfbach wird nicht als eigene
Randbedingung im Modell integriert, da dessen Gewassersohle sich auf einer nur gering
durchléssigen Schicht befindet womit sein Einfluss ins Grundwasser vernachléssigbar
ist. Aus der zeitlichen Uberschneidung der Daten aus FReWaB-PLUS (2008-2017),
den Grundwasserstanden (09.04.2015 - ca. 2020) und den gemessenen Biozidkonzen-
trationen (Stichtagen in den Jahren 2015, 2016 und 2017) lésst sich der Zeitraum der
Modellierung auf 09.04.2015 - 31.12.2017 in insgesamt 998 Tagesschritten setzen.

2.4.2 Interpolationen der Grundwasser- und Schichtdaten

Im Zuge dieser Studie wurden fiir die Grundwasserdaten sowie die Hohen der beiden
Schichtgruppen raumliche Interpolationen nach dem Kriging-Verfahren durchgefiihrt.

Das Kriging-Verfahren ist ein geostatistisches Verfahren, welches Gebiete mit fehlen-
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den Messwerten iiber umliegende Messwerte annahert und interpoliert. Ein Vorteil
im Vergleich zur oft genutzten Inverse Distance Weighting Methode ist, dass das
Kriging-Verfahren tiber angepasste Semivariogramme auch die raumliche Varianz im
Interpolationsgebiet darstellen kann (Sacher, 1983). Die Interpolationen wurden in
RStudio mit dem gstat Paket (Gréler et al., 2016) durchgefiihrt. Als Ausgabedatei
wurden Raster-Dateien mit der Abgrenzung des MODFLOW Rechengitters erstellt.
Fir die Hohen der Schichtgruppen standen Schichtdaten aus insgesamt 25 im Un-
tersuchungsgebiet verteilten Bohrkernentnahmen zur Verfiigung. Diese wurden von
Wagenmann-Gaiser (2004) ausgewertet und fiir die Intepolation tibernommen. Dabei
wurden jeweils Sedimentschichten mit gleicher Eigenschaft bzw. ahnlichen hydrau-
lischen Leitfdhigkeiten zusammengefasst um eine gemeinsame Schicht darzustellen.
Eine .csv-Datei mit zwei Werten (Unterkante 1. Schicht und Unterkante 2. Schicht)
pro Bohrkern sowie dessen Standortkoordinaten wurde erstellt und diente als Ein-
gangsdatei fiir die Interpolationen.

Fir die Grundwasserdaten wurde eine raum-zeitliche Interpolation mit Kriging-
Verfahren im Zeitraum 09.04.2015 - 31.12.2017 mit téglicher Auflosung durchgefiihrt.
Fir die Modellierung in MODFLOW wurden demnach 998 Rasterdatensatze erstellt,

welche fiir die Randbedingungen Verwendung fanden.

2.4.3 Numerisches Modell

Das konzeptionelle Modell aus Kapitel 2.4.1 wurde in gleicher Weise in ein nu-
merisches 3D-Modell tibersetzt. Hierfiir wurde die frei verfiighare Rechensoftware
MODFLOW 6 Version 6.2.0 (Langevin et al., 2020) des U.S. Geological Survey
verwendet. MODFLOW ist ein Finite-Differenzen-Code und iiber eine Vielzahl von
einzelnen Modellpaketen aufgebaut. Fiir jedes Paket wird der Software eine eigene
Eingangsdatei iibergeben. Zur vereinfachten Erstellung dieser Eingangsdateien und fiir
den generellen Aufbau des Modells wurde die grafische Benutzeroberfliche ModelMuse
(Winston, 2019) mit der Version 4.2.0 herangezogen. ModelMuse ist eine moderne
Open-Source Software des U.S. Geological Survey, welche die einzelnen MODFLOW
Eingangsdateien separat vom Gitternetz speichert. Dies ermoglicht somit auch noch
ein spéteres Andern und Anpassen des Gitters bzw. der Schichten und Lagen von

eingebauten Objekten.

In der Grundwassermodellierung wird die dreidimensionale Bewegung des Grund-
wassers mit einer konstanten Dichte, welches sich durch einen gesattigten porosen
Porenraum bewegt, durch das Darcy-Gesetz in Gleichung 3 beschrieben (Langevin
et al., 2017).
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K. 0 0
q=—-KVh=—-| 0 K, 0 [Vh (3)
0 K.
mit:
q = Vektor des spezifischen Durchflusses bzw. Darcy-Geschwindigkeit
[L T]
K = Tensor der hydraulischen Leitfahigkeit [L T~

Kyo, Ky, K., = hydraulische Leitfdhigkeitswerte entlang der
x,y,z-Koordinaten-Achsen [L T7]

h = Standrohrspiegelhohe [L]

Vh = Wasserspiegelgradient [-]

Verbindet man obiges Darcy-Gesetz mit einer Wasserbilanz, so ergibt sich die in MOD-
FLOW angewandte partielle Differenzialgleichung in Gleichung 4 welche die Verteilung
der Standrohrspiegelhchen fiir instationdre Félle in einem dreidimensionalen Modell
beschreibt (Langevin et al., 2017).

o (. on\ o (. on\ o[ oh oh
O, - 2k, ) + L (kL) £ = 55 4
8x< ”ax>+8y< yy8y>+az< “az>+Q8 555 (4)

mit:

(), = Volumetrischer Fluss pro Volumeneinheit, reprasentiert die Zu- und Abfliisse
in oder aus dem Modell. Positiv bei Fliissen ins Modell, negativ bei Fliissen
aus dem Modell heraus. [T~!]

SS = Spezifischer Speicher des porosen Materials [L™]

t = Zeit [T]

Der Schadstofftransport wird tiber das separat verfiighare Open-Source Stofftransport-
modul MT3D-USGS in der Version 1.1.0 simuliert (Bedekar et al., 2016a). MT3D-
USGS wird im Anschluss an die Grundwasserstromungs-Simulation mit MODFLOW
6 ausgefiihrt und benotigt als Eingangsdateien dessen generierte Dateien zum Fliefver-
halten und der Wasserbilanz im Untergrund. Das Strofftransportmodul wird zielsetzend
verwendet, um die Terbutrynkonzentrationen im Muldenzufluss und deren Verteilung
im Grundwasser zu simulieren. Der Stofftransport wird in MT3D-USGS tber die
in Gleichung 5 dargestellte Advektions-Dispersions-Reaktions-Differentialgleichung fiir

den dreidimensionalen instationdren Fall berechnet (Bedekar et al., 2016b).
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k k
ANOCT) _ g <9D oc > _ 9 (GUiCk) +¢CE+> R, (5)

ot o Vox; ) ox
mit:

C* = geloste Konzentration des Stoffes k [M L~3]

0 = Porositéit des Untergrundmediums [-]

xr; = Distanz entlang einer Koordinatenachse x,y bzw. z [L]

D;; = Tensor des hydrodynamischen Dispersionskoeffizienten [L? T

U4 = lineare Porengeschwindigkeit [I. T~!]; ist abhéngig vom spezifischen
Durchfluss iiber die Beziehung: v; = ¢;/6

qs = volumetrische Flussrate pro Aquifer Volumeneinheit und représentiert
Quellen (Eintrige) und Senken (Austrige) des Stoffes [T~]

C* = Konzentration der Quelle oder Senke eines Stoffes k [M L=3]

> R,, = chemischer Reaktionsterm [M L=3 T7]

Der Reaktionsterm aus Gleichung 5 kann dabei verschiedene Auswirkungen von che-
mischen Reaktionen auf einen Stoff k& darstellen. In MT3D-USGS setzt sich dieser
Term, wie in Gleichung 6 fiir einen einfachen Fall gezeigt, aus den Reaktionskom-
ponenten Sorption am Feststoffmaterial und Stoffabbau in geloster Phase zusammen
(Bedekar et al., 2016b).

—k
oC —
> Ru=—py g — MOCK — AappC (6)
mit:
py = Lagerungsdichte des Untergrundmediums [M L]
C" = Konzentration des Stoffes k welches am Feststoffmaterial sorbiert M M~

A1 = Reaktionsterm 1. Ordnung fiir die geléste Phase [T~!]
A2 = Reaktionsterm 1. Ordnung fiir die sorbierte (Feststoff) Phase [T~!]

2.4.3.1 Pakete und Einstellungen

In MODFLOW 6 sind zum einen notwendige Pakete vorgeschrieben, ohne welche
keine Losung berechenbar wére, und zum anderen Zusatzpakete, welche das Modell
naher an die wahren Begebenheiten im Modellgebiet leiten kann. Auf die fiur dieses
MODFLOW-Modell verwendeten Pakete und Einstellungen wird in diesem Abschnitt

naher eingegangen.
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Zeitraum

Die Zeiteinheit wurde in MODFLOW auf Sekunden gesetzt. Das stationdre Modell
mit gleichbleibenden Wasserspiegel wurde im Steady State Modus tiber eine Dauer
von 6 Jahren tber eine Stressperiode betrieben. In MODFLOW werden Stressperio-
den definiert als Zeitraume wéhrend denen die Eingangswerte bzw. Randbedingungen
konstant sind (Harbaugh, 2005). Nach jeder Stressperiode wird eine Ausgabedatei mit
Ergebnissen generiert. Das instationdre Modell (Transient) wurde nach Vorgabe des
konzeptionellen Modells iiber 998 Tage und ebenso viele Stressperioden simuliert. Jede

Stressperiode wurde so fiir einen Zeitraum von 86 400 Sekunden definiert.

Flow Paket
Das fiir diese Studie verwendete Flow-Paket ist das Node Property Flow (NPF) Paket.
Fiir die instationdre Simulation wurde dabei auch das Storage (STO)-Paket aktiviert,

welches die Speicherkomponente mit in die Differentialgleichung einbezieht.

Schichten Definition

In MODFLOW lassen sich beliebig viele Schichtgruppen mit innerhalb dieser gleichen
Eigenschaften (sofern nicht tiber Objekte anders definiert) erstellen. Es wurden nach
Vorgabe des konzeptionellen Modells zwei Schichtgruppen erstellt. Die Hohe der Ober-
seite der oberen Schicht wird definiert iiber ein digitales Gelindemodell® mit einer
Auflésung von 1x1 m und stellt somit auch die Gelandeoberkante im Modell dar. Die
Hohen der Unterkante der ersten und zweiten Schicht sind jeweils festgelegt durch
Rasterdaten welche aus einer rdéumlichen Kriging-Interpolation mit bekannten Schicht-
Punktdaten berechnet wurden (siehe Kapitel 2.4.2). Beide Schichtgruppen sind iiber
ein Polygon-Objekt mit der Bedingung Cell Type = 1 als convertible definiert. MOD-
FLOW 6 bestimmt in diesem Fall je nach Wasserstand im Modellgebiet selbst, ob eine

Schicht als gespannt oder ungespannt gesetzt wird.

Gitternetz

Die Ausdehnung des Modellgitters ist in Abbildung 2.9 verdeutlicht. Dabei wurde das
Modellgebiet so abgegrenzt, dass die einzelnen kartierten Flachen aus FReWaB-PLUS
mit allen wichtigen Elementen der Regenwasserbewirtschaftung aber auch den zur
Verfiigung stehenden Grundwassermessstellen inbegriffen sind. Zudem wurde fiir einen
ersten Modelldurchlauf darauf geachtet, dass die seitlichen Abgrenzungen (Siid-West,
Ost, Nord) bestmoglich entlang der Grundwasserstromlinien verlaufen. Als Bedingung
fiir die Auflosung des Gitternetzes durfte einerseits die Rechendauer nicht zu viel Zeit
beanspruchen. Andererseits musste die Grundwasserneubildung iiber die kleinen Teil-

EZGs flichengetreu aufgebracht werden kénnen. Demzufolge wurde die Auflésung des

6 Digitales Gelindemodell: © Landesamt fiir Geoinformation und Landentwicklung in Baden-
Wiirttemberg
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Rechengitters auf 5xb m festgelegt. Damit setzt sich das Gitter aus 173 Spalten, 170

Zeilen und insgesamt 18 247 aktiven Zellen zusammen.

09¢ 0G¢

5.3156E6 5.3157E6 5.3158E6 5.3159E6 5.316E6 5.3161E6 5.3162E6

3.4117E6 3.4118E6 3.4119E6 3.412E6 3.4121E6 3.4122E6 3.4123E6 3.4124E6 3.4125E6 3.4126E6 3.4127E6

260

250

Abbildung 2.9: Darstellung des Modellgitters in ModelMuse. Rote Linien am Modellrand
markieren die Time-Variant Specified Head Randbedingungen. In tiirkiser Farbe dargestellte
Polygone reprasentieren die Versickerungsmulden im Modell mit den Well und Sink and
Source Mixing Paketen. Der griine Balken stellt den Modellquerschnitt unten dar, der blaue
Balken den Léangsschnitt rechts. Hohenangabe in mNN. Angaben der Koordinaten im System
GauB-Kriiger Zone 3. Quelle Kartengrundlage: Bilder © 2020 Google

Hydraulische Leitfahigkeit

Als Anfangswert fiir die hydraulischen Leitfdhigkeiten im Modell wurde ein Mittelwert
der von Wagenmann-Gaiser (2004) ermittelten Wertebereiche (s. Tab. 2.1) der Durch-
lassigkeiten je Schichtgruppe verwendet. Fiir die untere Aquiferschicht entspricht dies
einem k;y = 107* m/s und fiir die obere Schicht von 10~" m/s. Die horizontale Leit-
fahigkeit wird als isotrop angenommen. Die vertikale Leitfdhigkeit wird zu Beginn
nidherungsweise aus Erfahrungswerten nach Freeze und Cherry (1979) als 1/10 der ho-
rizontalen Leitfahigkeit definiert. Im Zuge der Modellkalibrierung wurden die k-Werte
angepasst und zusétzlich in der unteren Aquiferschicht im siidlichen Teil des Modell-

gebiets ein Bereich mit niederer Leitfahigkeit implementiert.
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Anfangswasserstiande

MODFLOW setzt als Anfangsbedingung eine Vorgabe der Wasserstédnde in allen Zellen
voraus. Dies lasst sich beispielsweise durch komplettes Fiillen der Schichtgruppen tiber
Modflow __Initial _Head = Model_Top umsetzen. In dieser Studie wurden dafiir hinge-
gen, auf Grund der Verfiigharkeit, die interpolierten Grundwasserstéinde nach Kapitel
2.4.2 als Anfangsbedingung fiir das stationdre Modell verwendet. Dem instationdren
Modell werden als Anfangsbedingung die simulierten Wasserstinde des stationéren

iibergeben.

Time-Variant Specified Head (CHD) Paket

In einem ersten Testmodell wurde lediglich an den Zu- und Abstromrédndern die
DRICHLET-Randbedingung eingefiithrt. Das CHD Paket wird fiir die Simulation von
Wasserspiegelhohen am Rand verwendet und diese konnen innerhalb oder zwischen
Stressperioden variieren. In MODFLOW wird automatisch eine No-Flow (kein Durch-
fluss) Randbedingung angewendet, wenn inaktive Zellen an aktive Zellen angrenzen.
Der untere Modellrand sowie im ersten Schritt die verbleibenden lateralen Rénder
miissen demnach durch keine weitere Randbedingung definiert werden. Im weiteren
Verlauf des Modellaufbaus wurde schliellich an allen lateralen Réndern eine CHD
Bedingung implementiert. MODFLOW berechnet iiber dieses Paket fiir jede Zelle
automatisch den Zufluss in und Abfluss aus dem Modellgebiet in Abhéngigkeit der
Wasserspiegelhohe, hydraulischen Leitfdhigkeit, Schichtméchtigkeit sowie der Gitter-
geometrie (Langevin et al., 2017). Zellen, welche sich oberhalb des Grundwasserspiegels
befinden, werden dann inaktiv geschaltet. Fiir die CHD-Randbedingung wurden die
interpolierten Rasterdatensatze aus Kapitel 2.4.2 in ModelMuse importiert. Je ein
Rasterdatensatz entspricht einer Stressperiode mit der Dauer von einem Tag. Die
interpolierten Grundwasserstinde sind dann pro Stressperiode denen durch Linien-

bzw. Polygonobjekten definierten &uflersten Zellen zugewiesen.

Recharge (RCH) Paket

Die Grundwasserneubildung, berechnet aus FReWaB-PLUS, wird MODFLOW in der
flachenhaften Abgrenzung der einzelnen Teil-EZGs wie in Abb. 2.7 und der Form nach
GI. 1 tibergeben. Hierfiir wird eine NEUMANN-Randbedingung iiber das RCH Paket
mit innerhalb einer Stressperiode konstantem Massenfluss angewendet. In ModelMuse
lassen sich hierfiir die einzelnen Shapefiles der EZGs importieren. Im stationédren Modell
wurde hierbei ein Mittelwert der Grundwasserneubildung der Jahre 2015-2017 gebildet.

Im instationdren Fall wird die Grundwasserneubildung in Tagesschritten aufgebracht.

Well (WEL) Paket

Die einzelnen Muldenabschnitte des Boulevard- und Nordgrabens im Stadtteil Vauban
wurden flichentreu iiber Shapefiles in MODFLOW eingebaut. Uber das WEL Paket
(NEUMANN-Randbedingung) werden so die Grundwasserzufliisse der Mulden ins
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Grundwasser im Modell umgesetzt. Die Implementierung der Muldenzufliisse zeigt ins-
besondere Relevanz bei der Stofftransportmodellierung mit dem MT3D-USGS Paket.
Nur dadurch lassen sich die Biozideintréige iiber die Konzentrationen im infiltrierenden
Muldenzufluss sinnvoll einbauen um einen Vergleich der Konzentrationsverldufe
zwischen Mulde und Grundwasser herstellen zu konnen. Fiir die Quantifizierung der
Muldenzufliisse ins Grundwasser stehen maximale Versickerungsleistungen (VL) der
Mulden, berechnet durch Jackisch et al. (2013) aus Doppelring-Infiltrometerversuchen
(Opferkuch, 2012), zur Verfiigung. Die jeweiligen VL sind in Tabelle 2.4 angegeben.
Wenn der aus FReWaB-PLUS berechnete Abfluss pro Muldeneinzugsgebiet die
maximale VL der Mulde iibersteigt, wird als Abflusswert (Grundwasserzufluss aus
Mulde) die VL angenommen. Ist der Abflusswert niedriger als die VL, so wird der
Abflusswert dem Grundwasser zugefithrt. Die Werte werden in Tagesschritten als

Zuflussrate in m?/s eingebracht.

Tabelle 2.4: Werte fiir die im WEL Paket verwendeten Versickerungsleistungen der einzelnen
Muldenabschnitte im Stadtteil Vauban. Zusammengefasst aus Jackisch et al. (2013).

Grabensystem Muldenabschnitt ~ Versickerungsleistung [1/s]

Boulevardgraben: Al 1,27
A2 2,55
A3 0,43
A4 0,49
A5 7,01
A6 1,92
Nordgraben: Al 2,54
A2 0,74
A3 2,90
A4 1,10
A5 1,92
Boulevard&Nord: Al 0,76

Observations (OBS) Paket

Im Modellgebiet stehen Grundwasserdaten aus 16 Messstellen zum Vergleich mit den
modellierten Daten zur Verfiigung. In MODFLOW wurden die Messstellenorte iiber
Shapefiles importiert und dem OBS Paket zugewiesen. Durch dieses Paket wird nach
jedem Modelldurchlauf eine .csv-Datei erstellt, welche die simulierte Hohe des Wasser-
spiegels an den 16 Messstellen ausgibt. Diese wurden jeweils mit den beobachteten
Wasserstanden verglichen. Wahrend des Kalibrierungsprozesses wurden die simulierten
Wasserstéinde aus dem OBS Paket herangezogen um die beste Ubereinstimmung mit

den beobachteten Werten zu finden.
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Solver Paket

Fiir das Solver Paket, welches die Losungsvariante in MODFLOW definiert, steht in
MODFLOW 6 die Iterative Model Solution (IMS) zur Verfiigung. Die maximale Anzahl
an Iterationen wurde auf 1000 gesetzt. Da die beiden Schichtgruppen als convertible
definiert sind, wird in MODFLOW zusétzlich die Newton formulation aktiviert. Diese
wird vorwiegend verwendet, wenn Schichten mit ungespannten Verhéltnissen im Mo-
dell vorhanden sind und konvergiert besser zu Losungen als die Standardformation
(Langevin et al., 2017). Dies kann insbesondere dann problematisch werden, wenn
einzelne inaktive Zellen zu aktiven werden (Bsp. Zeitschritt n = Wasserspiegel unter
Zelle, Zeitschritt n+1 = Wasserspiegel in Zelle). In den Einstellungen des IMS wird
zudem die Linear acceleration Option auf BICGSTAB gesetzt um die Newton forma-
tion vollsténdig zu aktivieren. Alle weiteren Einstellungen des IMS wurden auf den

Standardwerten belassen.

MT3D-USGS Paket

Innerhalb des MT3D-USGS Pakets wurde das Basic Transport Paket aktiviert, um
weitere Pakete und Einstellung freizuschalten. Fiir den Biozidtransport wird in erster
Néaherung nur konservativer Stofftransport angenommen. Demzufolge wurden die Ad-
vektion (ADV) und Dispersion (DSP) Pakete ausgewéhlt. Um die Biozide iiber den
Muldenzufluss im WEL Paket ins Modell einbringen zu kénnen wird zudem das Sink
and Source Mizing (SSM) Paket vorausgesetzt. Das fir die Berechnung verwendete
Generalized Conjugate Gradient Solver Paket wurde auf den Standardeinstellungen be-
lassen. Das MT3D-USGS Modul setzt zudem Vorgaben zur longitudinalen Dispersivi-
tat oy, effektiven Porositét n, und dem Verhaltnis der transversalen zur longitudinalen
Dispersivitédt in der horizontalen ay/ay, und vertikalen ay /oy Richtung voraus. Die
verwendeten Anfangswerte fiir die Simulation sind in Tabelle 2.5 gelistet. Der Wert fiir
ay, wurde fiir die Aquiferschicht als 10 % der abgemessenen Fahnenlange der LHKW-
Konzentrationen (ca. 400 m) definiert. Fiir die obere Schicht wurde hier ndherungsweise
ein niedriger Wert der o, angenommen, da ein Transport in dieser Schicht im Vergleich
zum Aquifer eine untergeordnete Rolle spielt. Aus Wagenmann-Gaiser (2004) geht ein
geschatzter Wert fiir n, mit ein. Fiir die Kalibrierung des Modells wurde die LHKW-
Fahnenausbreitung der im Stadtteil vorliegenden Altlast herangezogen. Wie in Kapitel
2.1.3 erlautert wird bei der LHKW-Fahne von einem natiirlichen Abbau ausgegangen.
Dies lésst sich mittels des Chemical Reactions (RCT) Pakets auch ndherungsweise im

Stofftransportmodell implementieren.
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Tabelle 2.5: Werte der Anfangsbedingungen fiir die Stofftransportmodellierung mit M7T3D-
USGS. Mit: n, = effektive Porositat [-], oz, v = longitudinale/horizontale/vertikale Disper-
sivitat [m].

oy ay
Ne Oy, oL oL

Obere schwach durchléssige Schicht 0,15 1 0,1 0,01
Untere durchléssige Aquiferschicht 0,15 40 0,1 0,01

2.4.4 Modellkalibrierung

In einem ersten Schritt wurden die hydraulischen Leitfahigkeiten der beiden Schicht-
gruppen iiber Vergleiche der simulierten mit den gemessenen Wasserstdnden an den
16 zur Verfiigung stehenden Messstellen angepasst. Dies wurde durch manuelle ,, Trial
and Error® Kalibrierung iiber einen statistischen Index durchgefiihrt. Die in Gleichung
7 aufgefithrte Funktion des RMSE (Root Mean Square Error) ergibt den Mittelwert
der quadrierten Differenz der simulierten und observierten Wassersténde im Modell fiir
einen Zeitschritt (Anderson et al., 2015). Anhand dieses Indexes lésst sich eine Aus-
sage lber die Giite der simulierten Werte treffen in dem dieser nach jeder Anpassung

verglichen wird.

. (OBS; — SIM;)? (7)

1

3|

)

RMSE = il

mit:
OBS; = Gemessener (observierter) Wert in Messstelle ¢ / zum Zeitschritt 4
SIM; = Simulierter Wert in Messstelle ¢ / zum Zeitschritt 4
n = Anzahl der Messstellen / Zeitschritte

2.4.4.1 Stationares Modell

Aufbauend auf die Kalibriermethode mit dem RMSFE-Index wurde im stationédren
Fall das Modell so angepasst, dass der Verlauf der LHKW-Fahne bestmoglich verfolgt
und simuliert werden kann. Dafiir wurde am Standort des Schadenherds (s. Abb. 2.4)
fiir eine Zelle eine konstante Stoffbelastung des Grundwassers in der Aquiferschicht
implementiert. Aus den Berechnungen von GEOsens GmbH (2017) in Tabelle 2.2 und
der Annahme, dass das Grundwasser im Stadtteil Vauban auch schon eine Vorbe-
lastung aus Richtung der Ortslage Merzhausen vorweist, wurde hier eine konstante
LHKW-Massenbelastung des Grundwassers von 100 g/Tag tber das SSM Paket
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und die Mass-loading Option erstellt. Bei ersten Durchlaufen und der Auswertung
der Schadstofffahne im Modell zeigte sich, dass lediglich tiber einen k;-Wert fiir die
gesamte untere Aquiferschicht der Verlauf der Fahne nicht ausreichend gut abgebildet
werden kann. Es wurde somit schrittweise eine weitere Zone im siidlichen Modellgebiet
hinzugefiigt, welche die niederen Durchléssigkeiten der zersetzten Kiese (s. Kapitel
2.1.2) représentieren soll. Da sich dadurch die Verlaufe der Grundwassergleichen
verzogen und eine schlechtere Giite der simulierten Wasserstande an den Messstellen
resultierte, mussten die Randbedingungen an den seitlichen Réndern angepasst
werden. Die CHD Randbedingungen wurden nachfolgend in einzelne Segmente
untergliedert. Uber die Option der Globalen Variablen in ModelMuse wurde den
Wasserstanden zusétzlich eine Variable durch Addition oder Subtraktion hinzugefiigt.
Je nach Wert der Variablen konnten die Randbedingungen weiter angepasst werden,
damit im Modellinneren an den Messstellen bessere Giitewerte erzielt werden konnten.
Dieses Verfahren wurde jeweils unter Berticksichtigung des Verlaufs der LHKW-Fahne
durchgefiihrt.

2.4.4.2 Instationidres Modell

Das instationdre Modell wurde grundlegend auf dem stationdren Modell mit
allen dort implementierten Paketen und Einstellungen aufgebaut. Die ky-Werte
insbesondere fiir die untere Aquiferschicht wurden hier nochmals so angepasst, dass
die Muldenzufliisse nicht tiber- bzw. unterrepréisentiert werden. Dies wurde tber
Vergleiche der simulierten Wassersténde mit den beobachteten tiber eine kiirzere
Simulationsperiode (100 bzw. 300 Tagesschritte) und manueller Anpassung der Werte
erzielt. Die angepassten kg-Werte wurden abschliefend wiederum im stationdren
Modell zur Kalibrierung der LHKW-Fahne mit einbezogen. Zusétzlich zu den Paketen
aus dem stationaren Modell wurde das STO Paket aktiviert, welches bei instationéren
Simulationen die Speicherparameter spezifischer Speicher (Specific_Storage) und bei
ungespannten Aquiferverhéltnissen zusétzlich die dranbare Porositit (Specific  Yield)
mit einbezieht. Dabei wurde zuvor beschriebene Vorgehensweise angewandt um die

Werte der Speicherparameter mit den besten Ergebnissen zu finden.
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2.5 Ergebnisvergleich

Als Vergleich und zur Einordnung bzw. Plausibilisierung der modellierten Biozid-
konzentrationen stehen Stichtagsmessungen der Terbutrynkonzentrationen in den
Mulden und Rigolen der oberen beiden Mulden des Boulevardgrabens (BGA1 und
BGA2), sowie aus insgesamt sieben Grundwassermessstellen zur Verfiigung. Diese
wurden im Rahmen des BMBF"-Projekts MUTReWa erhoben und in der Studie
von Hensen et al. (2018) ausgewertet. Die Mulden und Rigolen wurden dabei nach,
bzw. bei den Rigolen zum Teil auch im Voraus, von vier Niederschlagsereignissen im
November 2015, Februar & November 2016 und Mai 2017 beprobt. Zum Zeitpunkt
der ersten Messung im November 2015 waren die beiden obersten Mulden BGA1 und
BGA2, auf Grund des hohen Wasserstands in Mulde BGA1, verbunden und Wasser
aus Mulde BGA1 konnte iiber den Uberlauf in die untere Mulde BGA2 gelangen. Es
wurde dabei lediglich die untere Mulde beprobt. In der Ergebnisauswertung dieser
Studie wird jedoch die gemessene Terbutrynkonzentration aus Mulde BGA2 als
Vergleich fiir die simulierten Werte in BGA1 verwendet, da ein solcher Uberlauf mit
Vermischung nicht simuliert wurde. Die Grundwassermessungen, bei denen sich drei
Messstellen im Grundwasseranstrom, und vier im -abstrom der Versickerungsmulden
befinden, wurden wahrend des LHKW-Monitoring im Mérz & Oktober 2016 sowie
Mai & November 2017, durchgefiihrt.

2.6 Weitere Software

Die Digitalisierung der kartierten Flachen fiir FReWaB-PLUS wurde mit QGIS Version
3.4.12-Madeira durchgefiihrt. Ubersichtskarten in dieser Arbeit wurden ebenfalls mit
QGIS erstellt. Fiir die Datenaufbereitung und -visualisierung wurde die Statistiksoft-
ware R Version 4.0.3 mit RStudio Version 1.3.1093 verwendet. Die vorliegende Arbeit
wurde in RMarkdown (Allaire et al., 2020) geschrieben.

7 BMBF: Bundesministerium fiir Bildung und Forschung
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3 Ergebnisse

Die Ergebnissprésentation wird nachfolgend in zwei Kapitel aufgeteilt. In Kapitel 3.1
werden die Ergebnisse der Biozidbilanz im Oberflichenabfluss aus den Simulationen
des FReWaB-PLUS Modells dargestellt. Die Ergebnisse der Grundwasserstromungs-
und Stofftransportmodellierung mit MODFLOW folgen im Anschluss in Kapitel 3.2.

3.1 FReWaB-PLUS
3.1.1 Kartierte Flachen

Abbildung 3.1 zeigt die fiir die FReWaB-PLUS Simulation kartierten Flachen des
Untersuchungsgebiets im Stadtteil Vauban. Insgesamt wurde hierfiir eine Flache von
rund 38,3 ha aufgenommen. Davon liegen 36,2 ha direkt im Stadtteil Vauban. Mehr
als die Halfte der Flachen (56,1 %) im Stadtteil-Gebiet werden dabei vom Flachentyp
Wiese eingenommen. Fast ein Viertel (23,3 %) der Gesamtflache sind befestigte bzw.

(teil-)versiegelte Flachen. Diese Flachen sind im Stadtteil wiederum in etwa zur Halfte

_____ Abgrenzung Stadtteil
FReWaB-PLUS Flachentypen
Il Konventionelles Dach
[ Kiesdach

Il Extensives Griindach

[ Nicht angeschlossenes Dach (nur Fassade)
Il Wiese

=3 Beet, Pflanzung

[ Asphalt (undurchlassiger Belag)

B8 Rechteckpflaster (4mm, wenige Fugen)
B Rechteckpflaster (10mm, begriinte Fugen)
[=3 Kleinmosaikpflaster (fugenreiches Pflaster)
B Schotterrasen (loser Belag)

B Kiesdrainage

Abbildung 3.1: Ubersicht aller im Zuge dieser Studie im Stadtteil Vauban kartierten
Fléachen fiir die FReWaB-PLUS Simulation. Fiir ndhere Informationen zu den Flichentypen
siehe Tab. 2.3 und Kapitel 2.3.2.
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aufgeteilt in undurchléssige Straflenbelage (56,7 %) und teil-durchléssige Oberflachen-
befestigungen wie Pflaster- oder Schotterwege (43,3 %). Rund 20 % der Gesamtfléche
des Stadtteils wird von Dach- und Gebaudeflichen eingenommen. Als vorwiegende
Dachart, mit 59 % Flachenanteil der Dachflichen, wurden extensive Griindacher
aufgenommen. Intensiv begriinte Griindécher konnten nicht von extensiven abgegrenzt
werden und sind demnach, sofern vorhanden, unerkannt im Dachtyp extensives
Grundach enthalten. Mit etwa 35,8 % sind konventionelle Décher der zweitmeist
vorzufindende Dachtyp. Lediglich zehn Gebédude (3,2 %) waren mit Kiesdachern
ausgestattet. Acht Gebédude (2 %), welche sich in EZGs der Mulden befinden, wurden
als nicht an die Mulde oder Mischkanal angeschlossenener Dachtyp ermittelt. Wahrend
der Kartierung wurden einige mogliche Kiesdrainagen aufgenommen. Darunter be-
finden sich fiinf kurze Kiesdrainagenabschnitte im Grundwasserzustrombereich des
Boulevardgrabens stidlich der Grundwassermessstelle BK30. Deutlich mehr potenzielle
Kiesdrainagen sind im nordlichen und westlichen Bereich des Stadtteils und somit

abseits des Zustroms der Grundwassermessstellen und Mulden zu erkennen.

3.1.2 Terbutryn Bilanz

Eine Zusammenstellung der durch das FReWaB-PLUS Modell berechneten Terbutryn-
austrage im Oberflachenabfluss ist in Tabelle 3.1 aufgezeigt. Es ist zu sehen, dass tiber
die an den Boulevardgraben (inklusive letzter Grabenabschnitt vor Vorfluter) ange-
schlossenen EZGs hohere Terbutrynwerte im Oberflichenabfluss erreicht werden als
iiber die EZGs des Nordgrabensystems. Im Zehnjahresmittel wird iiber den Boule-
vardgraben (1,19 g/Jahr) im Durchschnitt 66 % mehr Terbutrynmasse des Fassaden-
abflusses im Oberflaichenabfluss gefasst als im Nordgraben (0,71 g/Jahr). Fasst man
die beiden Grabensysteme zusammen, erhilt man einen jahrlichen Mittelwert von 1,9
g Terbutryn, was zum Grofiteil tiber die an Fassaden angrenzenden (teil-)versiegelten
Fliachen den Versickerungsmulden im Stadtteil zufliefit. Dies entspricht 15 % hoheren
Werten als die iiber den Mischwasserkanal simulierten Terbutrynfrachten mit einem
Zehnjahresmittel von 1,65 g/Jahr. Zusammenfassend zeigt sich durch die Terbutryn
Simulation, dass tiber die im Stadtteil Vauban an Fassaden angrenzenden versiegelten
und teilversiegelten Flachen, sowie bei Starkniederschléigen auch zu geringen Teilen
iiber die durchlassigen Wiesenflachen, im Durchschnitt pro Jahr ca. 3,55 g Terbutryn
in den Oberflaichenabfluss gelangen konnen. Grundséatzlich lasst sich aus Tabelle 3.1
zudem am jahrlichen Verlauf der Terbutrynfrachten erkennen, dass diese quasi propor-
tional mit dem Niederschlag zunehmen. Da in FReWaB-PLUS der Terbutrynaustrag
aus den Fassaden jedoch auch abhéngig von der Niederschlagsintensitéit ist, besteht
kein absolut gleichbleibender Faktor fiir die Abschétzung der Terbutrynfracht tiber

den insgesamt gefallenen Niederschlag.
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Tabelle 3.1: Darstellung der Terbutrynauswaschungen [mg] im Oberflichenabfluss der
Mulden- und Mischkanal-FEinzugsgebiete berechnet aus der FReWaB-PLUS Simulation fiir die
Jahre 2008-2017 im Boulevard- und Nordgraben sowie gesamtheitlich des ganzen Stadtteils.
Das Teil-Einzugsgebiet BNGA1 nach Zusammenfluss von Boulevard- und Nordgraben ist in
Spalte ,,Boulevard“ enthalten. N beziffert den jahrlich im Stadtteil gefallenen Niederschlag
in mm und steht als jahrlicher Vergleichswert zu den Biozidfrachten.

Jahr Boulevard ~ Nord Graben tot. Mischkanal Stadtteil tot. N [mm]
2008 1174,6  703,4 1878,0 1638.,5 3516,5 848,5
2009 1059,5  631,6 1691,1 1481,1 3172,2 778,3
2010 1106,6  662,3 1768,9 1544,5 3313,4 814,1
2011 982,8  587,0 1569,8 1372,3 29421 716,1
2012 1420,6  859,5 2280,1 1972,0 4252,1  1000,2
2013 1454,8  886,7 2341,5 2013,0 4354,5  1015,6
2014 1246,1  749,8 1995,9 1734,8 3730,7 904,7
2015 1042,5  627,9 1670,5 1450,5 3121,0 753,4
2016 1240,1  746,9 1987,0 1725,8 3712,8 911,9
2017 11427 686,4 1829,1 1592,0 3421,1 845,8
2008-2017 11870,3 71415 19011,8 16524,5 35536,4  8588.,6

Die beiden Tabellen 3.2 und 3.3 enthalten eine Ubersicht der jihrlichen Terbutryn-
frachten im Oberflichenabfluss der einzelnen Muldenabschnitte im Boulevard- und
Nordgraben. Anhand der Tabellen lasst sich erkennen, dass im Boulevardgraben im
EZG der obersten Mulde (BGA1) ein fast fiinfmal hoherer Terbutryeintrag im Abfluss
vorliegt, welcher der Mulde zuflieBt. Im Mittel wurde fiir diese Mulde eine mittlere
Terbutrynfracht von 0,54 g/Jahr im Oberflachenabfluss berechnet, wiahrend sich in den
vier darunter folgenden Muldenabschnitten (BGA2-BGAS5) die Frachten im Jahresmit-
tel im GroBenbereich von ca. 0,09 - 0,15 g befinden. Die unterste Mulde (BGAG),
mit dem kleinsten EZG im Boulevardgraben, weist dementsprechend im Mittel etwa
achtfach niedrigere Terbutrynwerte auf als die dariiber liegenden vier Mulden. Ver-
gleicht man diese Werte mit den Ergebnissen der Mulden im Nordgraben, sowie der
letzten Mulde vor dem Vorfluter (BNGAL1), ist ersichtlich, dass die Mulde BGA1 insge-
samt die absolut hochsten Terbutrynwerte aller Muldeneinzugsgebiete aufweist. In den
Muldenabschnitten NGA1 und NGA4, welche beide relativ grole EZGs dhnlich dem
der Mulde BGA1 aufweisen, sind die Terbutrynfrachten im Abfluss mit 0,19 und 0,26
g/Jahr generell leicht hoher als die der restlichen Mulden NGA2/3/5 & BNGA1. Bei
diesen ergaben sich durch die Simulation wiederum Mittelwerte von 0,08 - 0,11 g/Jahr
und liegen demnach in der Groflenordnung der mittleren vier Muldenabschnitte des

Boulevardgrabens.
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Tabelle 3.2: Ergebnisse der jahrlich ausgewaschenen Terbutrynfracht [mg] im Oberfléchen-
abfluss je Mulden-Einzugsgebiet BGA1-BGA6 im Boulevardgraben.

Jahr BGA1l BGA2 BGA3 BGA4 BGA5 BGAG6

2008 537,7 91,6 1247 157,1 1417 155
2009 4864 82,3 1121 1412 1277 14,1
2010 506,9 86,2 1174 1479 1335 146
2011 450,5 76,5 1042 1312 1184 13,0
2012 6459 111,8 1522 1918 1719 184
2013 658,5 1150 156,7 197,7 1765 18,7
2014 568,8 97,5 1328 1674 1506 16,3
2015 4755 81,7 111,3 140,2 1260 13,6
2016 5658 97,1 1323 166,7 1499 16,2
2017 522,01 89,3 1216 153,3 1381 15,0

Tabelle 3.3: Ergebnisse der jéhrlich ausgewaschenen Terbutrynfracht [mg] im Oberflichen-
abfluss je Mulden-Einzugsgebiet NGA1-NGAJ5 im Nordgraben und BNGA1 nach Zusammen-
fluss von Boulevardgraben.

Jahr NGA1 NGA2 NGA3 NGA4 NGA5 BNGAl

2008 1875 90,3 86,9 2595 79,3  106,2
2009 169,3 81,0 777 2328 70,9 95,7
2010 176,7 850 81,8 2442 746  100,0
2011 1569 753 724 2164 66,0 88,9
2012  226,1 1106 107,2 3178 97,9 1286
2013 2312 1143 111,3 3282 101,7 1316
2014 1987 96,4 93,0 2768 84,9 1126
2015 166,1 80,7 78,0 2319 712 94,3
2016 1977 96,0 92,7 2758 847 1121
2017 1823 882 850 2533 77,6 1033

Fiir die Modellierung der Terbutryneintrige aus den Versickerungsmulden ins Grund-
wasser wurden, wie in Kapitel 2.4.3.1 beschrieben, die Versickerungsleistungen (VL)
der Mulden aus Tabelle 2.4 verwendet, um die Terbutrynkonzentration zu simulieren.
In nachfolgender Abbildung 3.2 ist die aus der VL resultierende Gesamtfracht von
Terbutryn pro Mulde ersichtlich, welche innerhalb des modellierten Zeitraums von
998 Tagen naherungsweise ins Grundwasser eingetragen wird. Die abgebildeten
Terbutrynfrachten stehen demnach auch analog zum Verhéltnis der Abflussaufteilung

in Infiltration und Uberlauf. Beim Vergleich der Terbutrynanteile ins Grundwasser
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Abbildung 3.2: Abgebildet ist die Summe der Terbutrynfrachten im MODFLOW Modell-
zeitraum 09.04.2015 - 31.12.2017 aus dem Oberflichenabfluss der einzelnen Muldeneinzugs-
gebiete. Rot und Blau zusammen stellt die Gesamtfracht von Terbutryn im Abfluss pro
Muldeneinzugsgebiet dar. Blau ist der Anteil welcher durch die Mulde in MODFLOW
ins Grundwasser eingetragen wird. Rot stellt den Anteil dar, welcher auf Grund der Ver-
sickerungsleistung der Mulde nicht versickern kann und niherungsweise in den Uberlauf geht.

und in den Uberlauf der Mulden fillt auf, dass die Mulden untereinander starke Un-
terschiede in der Aufteilung der Anteile vorweisen. Wahrend in den Muldenabschnit-
ten BGA2/5/6 und NGA3/5 jeweils im gesamten modellierten Zeitraum der kom-
plette Oberflichenabfluss und die komplette Terbutryfracht iiber die Mulden versickert,
kann in den Mulden BGA1/3/4, NGA1/2/4 und BNGAL ein gewisser Anteil nicht ins
Grundwasser infiltrieren. Letzteres ist der Fall, wenn die Abflusssumme eines Tages die
tégliche VL der Mulde tibersteigt. In Mulde BGA1, BGA3 und NGA4 wird rund ein
Drittel der Terbutrynmasse nicht versickert. In Mulde BGA4 wird mit 47,4 % fast die
Halfte der Terbutrynfracht vor der Infiltration zuriickgehalten. In den Mulden NGA1
und NGA5 wird iiber 90 % der Stofffracht direkt ins Grundwasser geleitet. Grund-
sitzlich ergibt sich auch nach Abzug des Terbutrynanteils im Uberlauf eine dhnliche
Massenverteilung zwischen den Muldeneintragen ins Grundwasser, wie entsprechend
der Tabellen 3.2 und 3.3 im Gesamtabfluss der Mulden. Der Haupteintrag von Ter-
butryn in das Grundwasser erfolgt iiber Mulde BGA1 im Boulevardgraben, gefolgt von
den Nordgrabenmulden NGA1 und NGA4. Im Modellzeitraum ergibt sich im Stadtteil
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Vauban iiber das bestehende MRS in Summe ein Gesamteintrag von Terbutryn ins
Grundwasser von ca. 3,94 g. Das entspricht fiir den Modellzeitraum einem simulierten
jahrlichen Terbutryneintrag durch das bestehende MRS von 1,44 g/Jahr. Rund 77 % der
Terbutrynfracht (und analog dazu des Oberflichenabflusses) aus allen Mulden-EZGs
wird somit im Modell jahrlich versickert. Im Durchschnitt werden der Simulation zu
Folge rund 40 % der gesamten Terbutrynfracht aus dem Oberflachenabfluss (Mulden
und Mischkanal) im Stadtteil Vauban iiber das MRS ins Grundwasser eingetragen.
Eventuelle Riickhalte- und Abbauprozesse sind dabei allerdings nicht berticksichtigt.

3.2 MODFLOW
3.2.1 Kalibrierung

Um bestmogliche Ergebnisse iiber das MODFLOW Modell zu erzielen, wurden einige
Parameter schrittweise optimiert und das Modell kalibriert. Die finalen Parameterwerte
nach der Modellkalibrierung sind in Tabelle 3.4 angegeben. Bei den hydraulischen Leit-
fahigkeiten haben sich durch die Kalibrierung die k-Werte in beiden Schichten erhoht.
Fiir die obere Sedimentschicht konnte erst mit einem k; = 7- 1077 m/s eine Lésung
des Stromungsmodells erzielt werden. Die Schicht der Dreisamkiese ergab eine zweifach
hohere Durchléssigkeit als in den zersetzten Kiesschichten im siidlicheren Bereich des
Stadtteils. Mit den urspriinglich angenommenen Leitfihigkeiten in vertikale Richtung
von 1/10 der horizontalen Leitfahigkeit, konnten keine Losungen erzielt werden. Erst
mit einem Verhéltnis von 1/2 der horizontalen Leitféhigkeit ergaben sich Losungen
der MODFLOW Durchlaufe. Um die LHKW-Schadstofffahne bestmoglich abbilden zu
kénnen (s. Abb. 3.5) ergaben sich fiir die Schicht der zersetzten Kiese 20-fach niedrigere

Dispersivitatswerte.

Tabelle 3.4: Darstellung der kalibrierten Werte des MODFLOW-Modells fiir die beiden
Schichtgruppen und die Unterteilung der 2. Schichtgruppe in Dreisamkiese und zersetzte
Kiese. ky = hydrl. Leitfahigkeit, S5 = Spezifischer Speicherkoeffizient, Sy = Specific Yield
bzw. drénbare Porositét, oy, gy = long./hor./vert. Dispersivitét.

kpm/s]  Ss[l/m] Sy[%] opm] aw/ap ov/og

1. Schicht Te-07 5e-04 10 1 0,06 0,01
2. Schicht Dreisamkiese 6e-04 6e-06 20 40 0,05 0,01
2. Schicht zers. Kiese 3e-04 6e-06 20 2 0,05 0,01
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Abbildung 3.3 zeigt Diagramme der Residuen von observierten und simulierten Grund-
wasserstanden der 15 Messstellen aus dem stationdren Modell zum ersten Zeitschritt
(09.04.2015) und bei mittelhohem Grundwasserstand. Wéhrend der Kalibrierung wur-
den schrittweise die CHD-Randbedingungen so angepasst, dass zum einen der Ver-
lauf der LHKW-Schadstofffahne verfolgt werden kann, zum anderen die observierten
Wasserstande an den Messstellen gut abgebildet werden. Die beiden oberen Diagramme
zeigen Vergleiche der simulierten Wasserstdnde ohne Anpassung der Wasserspiegel-
Randbedingung. Die beiden unteren Diagramme stellen die Vergleiche mit um 0,5 m
erhohten Wasserspiegelhthen an den siidlichen und noérdlichen Randzellen dar, welche
als finale Anpassung angenommen wurden. Die Diagramme auf der linken Seite sind
jeweils ohne die Muldenzufliisse ins Grundwasser modelliert, die beiden rechten Dia-
gramme mit Zufliissen der maximalen Versickerungsleistung der Mulden. Alle Modell-
durchlédufe sind mit den kalibrierten Werten aus Tabelle 3.4 simuliert. Der RMSE-Index
gibt jeweils das Giitemafl der Anpassung von simulierten an die beobachteten Wasser-
stande an. Es ist zu sehen, dass ohne Anpassung und Muldenzufluss (Abb. 3.3, o. 1.)
das schlechteste Giitemaf erzielt wird. Insbesondere die Wasserstande an den siidlicher
im Modellgebiet liegenden Messstellen werden hierbei um bis zu 1 m unterschéatzt. Im
Durchlauf inklusive der maximalen Muldenzufliissse (Abb. 3.3, o. r.) werden hingegen
die besten Ergebnisse mit dem besten Fit der Wasserstédnde erzielt. Dabei weisen die
simulierten Werte aller Messtellen insgesamt eine Abweichung von unter £0, 3 m zu den
observierten auf. Trotz des guten Fits der simulierten Wasserstande lasst sich damit die
LHKW-Fahne nicht ausreichend gut darstellen. Uber die Erhohung der CHD-Rénder
um 0,5 m (Abb. 3.3, u. 1. & r.) lassen sich bessere Giitewerte des RMSE fir den Fall
ohne Muldenzufliisse erzielen. Die simulierten Wasserstande im Modellinneren riicken
dabei naher an die observierten heran, werden jedoch generell noch unterschatzt. Ins-
gesamt besteht dabei eine Abweichung von maximal +0,5 m. Die stidlichste Messstelle
Vaub_ 04, welche auch die hochsten Wasserstande aufweist, wird hierbei auf Grund der
Néhe zu der CHD-Randbedingung um 0,5 m iiberschétzt. Mit modellierten maximalen
Muldenzufliissen wird der Giitewert im Vergleich zwar verbessert, jedoch wird die maxi-
male Abweichung auf 0,6 m erhoht. Bei diesem Modelldurchlauf werden die observierten
Wasserstande der zentral liegenden Messstellen (Vaub_ 03/08/15) generell iiberschétzt.
Fiir das instationare Modell wurde die um 0,5 m erhéhte CHD-Randbedingung mit
der Annahme angewendet, dass sich mit den variablen Muldenzufliisssen (WEL: 0 -
VLmax) und den schwankenden Grundwasserstanden die besten Fits der simulierten

Werte zwischen den maximalen Uber- und Unterschitzungen befinden miissen.

39



CHD=0; WH =0 CHD=0; WH_.=VLmax
261 . 261 - i
RMSE: 0,611 e RMSE: 0,205 e
258 : 258 - 4
E - *
E 2565 e e Residuen 2565 - " Residuen
w “ 03
5 @ . ,
. 1,00
g . VAUB_40 . @ 02
Z . 0,75 ® 01
252 eo® 252 L
® 050 ® 00
o @ -01
( J -02
2494, 000 2494 * -03
249 252 255 258 261 249 252 255 258 261
CHD=0,5;WH =0 CHD=0,5; WH.=VLmax
261 . 261 - N4
RMSE: 0,415 0 RMSE: 0,380 .
o.’ o.’
R g
258 o ° 258 - 4
= . .
= * ; i
£x 255 1 ‘ Residuen 255 Residuen
= é 00
> .
@ [ X -02
252 - N * 0,25 252 J
Q. 0,00 -04
~
-0.25
.. . -06
91 -050 | 2497.°

249

258

261

249

T
252

2

252 255 55 258
BEOBACHTET [MNN] BEOBACHTET [mNN]

Abbildung 3.3: Abgebildet sind Vergleiche von simulierten und observierten Grundwasser-
standen [mNN] an 15 Messstellen wiahrend verschiedener Kalibrierungsschritte des stationdren
Modells zum ersten Zeitschritt am 09.04.2015. Residuen (observiert - simuliert) geben die Ab-
weichung der simulierten Wassersténde zu den observierten an den einzelnen Messstellen an.
CHD entspricht der vorgegebenen Wasserspiegel-Randbedingung (0=Wasserspiegelh6hen un-
verdndert aus Interpolation, 0,5=Wasserspiegelhohen um 0,5 m erhoht). WEL entspricht den
Grundwasserzufliissen aus den Mulden tber das WEL Paket (0=keine Zufliisse aus Mulden,
VLmax=Zufliisse mit maximaler Versickerungsleistung der Mulden).
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In Abbildung 3.4 sind die Wasserspiegelverlaufe von acht ausgewéhlten Messstellen
aus dem instationaren Modell abgebildet. Es ist zu erkennen, dass Messstellen nahe der
Modellrander wie Vaub_04/23/29/42 den Verlauf der observierten Grundwasserstande
relativ gut abbilden konnen. Im Falle der Messstelle 04 liegen die simulierten Werte
auf Grund der Nédhe zur CHD-Randbedingung im Mittel um knapp 0,5 m iiber den
gemessen. Bei Messtelle 29 werden die beobachteten Werte, dhnlich dem stationdren
Modell, im Mittel um rund 0,6 m unterschétzt. Die im Siiden liegende Messstelle 04
weist zudem eine deutlich differierende Dynamik mit geringerer Amplitude im Ver-
gleich zu allen anderen Messstellen auf. Die Messstellen 08R, und 15, welche sich im
ostlichen Zentrum nahe der Mulden befinden, werden zumeist relativ gut vom Modell
simuliert und weisen ein gutes Giitemafl des RMSE von etwa 0,3 m auf. Die mulden-
nahen Messstellen haben in den gemessenen Wasserstanden einen abgeflachteren Ver-
lauf in Niedrigwasserzeiten als durch das Modell simuliert wurde. Im Vergleich zu den
auBeren Messstellen weisen diese auch weniger stark ausgepriagte Amplituden auf. Die
simulierten Wasserstande der zentralen Messstellen tiberschatzen somit die gemessen-
en Werte in Hochwasserzeiten und unterschatzen sie deutlich in Niedrigwasserzeiten.
Letzteres ist besonders am Beispiel von Messstelle 40 erkennbar. Die muldennahen
Messstellen 15 und 08R zeigen des Weiteren eine deutliche Beeinflussung der Grund-
wasserstande durch die Muldenzufliisse. Bei Messstelle 36, welche sich etwas nordlich-
er des Nordgrabens befindet, ist diese direkte Beeinflussung durch die Grundwasser-
beitrage nicht mehr zu erkennen und der Verlauf der Wasserstande wird zwar im Mittel

gut simuliert, jedoch durch deutlich abgeflachtere Spitzen.

Ein Vergleich der LHKW-Schadstofffahne aus Messungen und durch die Simulation
mit MODFLOW ist in Abbildung 3.5 gezeigt. In der unteren der beiden Abbildun-
gen ist die simulierte Konzentrationsverteilung im Grundwasser aus dem instationéren
Modell nach 754 Zeitschritten (01.05.2017) abgebildet. Die obere Abbildung verdeut-
licht die gemessenen LHKW-Gehalte und deren Verteilung im Grundwasser vom Mai
2017. Die simulierten LHKW-Gehalte konnen die gemessenen Konzentrationen grund-
satzlich gut reprasentieren. Die LHKW-Fahne verlauft in der Simulation ahnlich wie
bei den gemessenen Werten durch die Messstelle BK25. Nach dem Knick in westlichere
Richtung verlauft das Hauptkonzentrationsfeld der simulierten, sowie der beobachteten
Werte siidlicher der Messstellen BK7/20/40. Die Lange und generelle Ausbreitung der
LHKW-Fahne konnte in MODFLOW iiber den Einbau eines Abbaus 1. Ordnung mit

einer Halbwertszeit von 6 - 107 Sekunden (1,89 Jahren) erreicht werden.
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Abbildung 3.4: Vergleich der simulierten Grundwasserstéinde aus dem finalen instationéren
Modell mit den gemessenen Wasserstdnden der Messstellen. Zu sehen ist eine Auswahl der
insgesamt 15 Messstellen. Nicht dargestellte Messstellen weisen dhnliche Verldufe wie die der
hier aufgezeigten auf.
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Abbildung 3.5: Oben: Beobachtete LHKW-Schadstofffahne vom Mai 2017 (Quelle:
Angepasst aus GEOsens GmbH (2018)). Unten: Aus instationdrem Modell simulierte Schad-
stofffahne nach dem 754. Zeitschritt (01.05.2017) und die Grundwassergleichen zu gleichem
Zeitpunkt.
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3.2.2 Terbutryngehalte im Grundwasser

Abbildung 3.6 stellt die simulierten Terbutrynkonzentrationen, welche tiber das MRS
ins Grundwasser eingetragen wurden, fiir einen Beispielzeitschritt nach 550 Tagen in
der Aquiferschicht dar. Es ist zu erkennen, dass die héchsten Konzentrationen, von bis
zu ca. 15 ng/l (in Gelb) Terbutryn, von Mulde BGA1 ausgehen. Die simulierte Ter-
butrynfahne dieser Mulde zieht in nordwestliche Richtung durch die oberste Mulde des
Nordgrabens und schliefflich in Richtung der beiden Messstellen BK20 und BK40 ab.
Wihrend des Durchgangs der Fahne aus Mulde BGA1 unter der Mulde NGAT1 erfihrt
das Konzentrationsfeld durch die dort zuflieBenden Grundwasserbeitrége teilweise eine
Verbreiterung und Konzentrationserh6hung durch die dort beitragenden Terbutryn-
eintrage. Es ist weiterhin zu sehen, dass die deutlich oberhalb im Grundwasserzustrom
liegende Messstelle BK17 auch in der Simulation keine Beeinflussung durch die
Mulden erfihrt. Bei den beiden Messstellen BK25 und BK30, welche sich ebenfalls
im Zustrom, jedoch deutlich muldennaher befinden, besteht in der Simulation eine

Beeinflussung durch die sich von den Mulden aus lateral ausbreitenden Muldenzufliisse.
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3 Modellgrenze
° Messtellen ;
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Terbutryn Konz. in ng/
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0,86 - 1,30

W 1,30 - 2,01
2,01-3,52
3,52-15,6

— Grundwassergleichen

Abbildung 3.6: Verteilung der Terbutryngehalte im Grundwasser aus der MODFLOW
Simulation nach 550 Zeitschritten.
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Bei einem Vergleichsdurchlauf in MODFLOW ohne die Terbutryneintrage aus Mulde
BGAL1, resultieren die Konzentrationsverteilungen in Abbildung 3.7, welche einen
besseren Uberblick iiber die Verteilung der Terbutryngehalte aus den iibrigen Mulden
ergeben. Es ist anzumerken, dass die Farbskala aus Abbildung 3.6 hierbei niedere
Konzentrationen darstellt. Die hochsten Terbutryneintrége sind hierbei aus den oberen
zwei bis drei Mulden des Nordgrabens, sowie aus den Mulden BGA2, BGA3 und
BGA5 des Boulevardgrabens zu verzeichnen. Es ist zu erkennen, dass sich die aus den
obersten zwei bzw. drei Muldenabschnitten des Nordgrabens eingetragenen Terbutryn-
gehalte entlang des Nordgrabenstrangs in nahezu westliche Richtung ausbreiten. Das
Hauptkonzentrationsfeld verlauft dabei im Wesentlichen stidlich der Messstellen BK20
und BK40. Die Mulden des Boulevardgrabens weisen hingegen bis zum Nordgraben
ein FlieBverhalten in eher nordwestliche Richtung auf. Die Terbutrynfahne der Mulde
BGAS5 bewegt sich in der Simulation nahezu exakt durch die Messstelle BK27.

200 m

3 Modellgrenze
e Messtellen
Bl Mulden

Terbutryn Konz. in ng/I
B < 0,06
0,06 - 0,3
W 0,3 -0,67
B 0,67 -1,08
1,08 - 1,48
1,48 - 3,17
— Grundwassergleichen

Abbildung 3.7: Verteilung der Terbutryngehalte im Grundwasser aus der MODFLOW

Simulation nach 550 Zeitschritten und Simulation ohne die Terbutrynzufliissse aus Mulde
BGAL.
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Ein Vergleich der simulierten Terbutrynkonzentrationen mit den beobachteten
Werten an den sieben Grundwassermessstellen BK7, BK20, BK27, BK40 (Abstrom
der Mulden) und BK17, BK25, BK30 (Zustrom der Mulden) ist in Abbildung 3.8
dargestellt. Die Linien im Diagramm reprasentieren die simulierten Konzentrationen.
Dreiecke und Quadrate stellen die vier Stichtagsmessungen an den Messstellen
dar. Es féllt auf, dass alle sich im Abstrom der Mulden befindenden Messstellen
in der Simulation hohere Konzentrationen vorweisen als Messstellen im Zustrom.
Muldennahe Messstellen wie BK7 und BK27 weisen zeitlich deutlich fluktuierendere
Verlaufe als die ferneren Messstellen BK20 und BK40 auf. Die hoéchsten Konzen-
trationen der simulierten Zeitreihen sind in Messstelle BK7 zu verzeichnen. Dabei
iiberschétzt die Simulation die gemessenen Werte wesentlich. Generell, mit Aus-
nahme von BK27, werden die beobachteten Konzentrationen von den simulierten
iiberschatzt. Fir BK27 stellt die Simulation den Verlauf sowie die Groflenordnung
der beobachteten Konzentrationen, mit Ausnahme der letzten Stichtagsmessung,
gut dar. Ahnlich wie zumeist bei den gemessenen Terbutryngehalten in den
Messstellen BK40 und BK20, sind die simulierten Konzentrationen in der ferneren
Messstelle BK40 niedriger als in BK20. Fir BK17 wurde wéhrend der zweiten
Stichtagsmessung eine flir den Zustrombereich deutlich erhéhte Konzentration von
ca. 3 ng/l erprobt. Die Simulation sagt fiir diese Messstelle iiber die Muldenzufliisse
hingegen, mit durchwegs Konzentrationen von 0 ng/l, keine Beeinflussung vorher.
Grundsétzlich weisen die simulierten Ergebnisse der Terbutrynkonzentrationen hohere
Werte, aber dhnliche Groflenordnungen auf, als sie iiber die Messungen ermittelt
wurden. Nahere Aussagen iiber einen jahreszeitlichen Verlauf, wie aus den gemessenen
Konzentrationen, mit hoheren Werten im Herbst/Winter und niederen im Frith-
jahr/Sommer, anzunehmen wére, lassen sich iiber die simulierten Konzentrationen
jedoch nicht treffen.
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Messstelle 4 po; BK4O @ BK30 — simuliert

Abbildung 3.8: Simulierte und beobachtete Terbutrynkonzentrationen im Grundwasser
an 7 Messstellen im Untersuchungsgebiet. Beobachtete Werte stammen aus vier Stichtags-
messungen. A sind Messstellen im Grundwasserabstrom und 4 sind Messstellen im Grund-
wasseranstrom der Muldensysteme. Nahe beieinander liegende Stichtagsmessungen wurden
zur besseren Darstellung teils zeitlich verschoben.

47



Ahnlich wie fiir Abbildung 3.7 wurde auch fiir die Konzentrationsvergleiche in den
sieben Grundwassermessstellen ein Vergleich ohne die deutlich hoheren Terbutrynein-
trage aus Mulde BGAT1 erstellt. Die Ergebnisse sind in Abbildung 3.9 dargestellt. Die
Messstelle BK7 stellt hier im Vergleich zu Abbildung 3.8 hauptséchlich die Terbutryn-
konzentrationen aus den Eintrdgen der Nordgrabenmulde NGA1 dar. Es ist zu sehen,
dass ohne die Terbutrynbeitridge aus der Boulevardgrabenmulde BGA1, die simulierten
Werte nicht nur im Verlauf, sondern insbesondere in der Gréfenordnung der Konzen-
trationen, nahe an den beobachteten Stichtagsmesswerten liegen. Durch die fehlenden
Terbutryneintriage aus BGA1 verringern sich zudem die simulierten Konzentrationen
in BK20 und BK40 im Mittel um knapp tiber ein Drittel. Die restlichen Messstellen,
siidlich des Nordgrabensystems, weisen dahingegen keine Verdnderung der Konzentra-

tionen, und somit keine Beeinflussung durch Mulde BGA1, vor.
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Terbutrynkonzentration in ng/I

N

2016 2017 2018
Zeit

Messstelle A 7 Ak B0 @ BK25 @ BKI7 A @ beobachtet
A 7 A B0 @ BK30

—— simuliert

Abbildung 3.9: Simulierte und beobachtete Terbutrynkonzentrationen im Grundwasser an
7 Messstellen im Untersuchungsgebiet. Simulierte Werte sind modelliert ohne die Terbutryn-
konzentrationen aus Mulde BGA1 (oberste Mulde im Boulevardgraben). Beobachtete Werte
stammen aus vier Stichtagsmessungen. A sind Messstellen im Grundwasserabstrom und ¢
sind Messstellen im Grundwasseranstrom der Muldensysteme. Nahe beieinander liegende
Stichtagsmessungen wurden zur besseren Darstellung teils zeitlich verschoben.
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In Abbildung 3.10 ist ein Vergleich der simulierten und gemessenen Terbutrynkonzen-
trationen aus der oberflachlichen Mulde BGA1 und darunterliegender Rigole im Grund-
wasser dargestellt. Fiir die gemessenen Terbutryngehalte in der Mulde ist eine sehr
grofie Spannweite der Konzentrationswerte zwischen ca. 15 - 350 ng/1 erprobt worden.
Fiir die erste Stichtagsmessung mit dem hochsten Terbutrynwert in der Mulde, steht
zudem kein Vergleichswert der Rigole zur Verfiigung. Wie zu erkennen ist, befinden sich
die simulierten Konzentrationen in der Mulde innerhalb der Spannweite der gemessen-
en Terbutrynkonzentrationen. Die beiden letzten Stichtagsmessungen der Mulde liegen
wesentlich unterhalb der niedrigsten simulierten Konzentrationen. Die beobachteten
Konzentrationen in der Rigole liegen im unteren Wertebereiche der simulierten Konzen-
trationen im Grundwasser. Im Mittel ergeben sich fiir die simulierten Werte Konzentra-
tionen von 65,8 ng/l in der Mulde und 9,92 ng/1 im Grundwasser. Dies entspréche einer
ndherungsweisen Reduktion der Terbutryngehalte im Grundwasser, durch Verdiinnung
im Aquifer, von etwa 85 %. Im gemessenen Fall liegt die Konzentrationsabnahme der
Mulde zur Rigole bei den Stichtagsmessungen bei 100 % (Feb. 2016), 71 % (Nov. 2016)
und 94 % (Mai 2017).

Mulde — Rigole BGA1

Simuliert: Beobachtet:

Mulde BGA1 A Mulde BGAL
— Rigole BGA1 A Rigole BGAL

300

200

Terbutrynkonzentration in ng/I

) WMWWWWMWMMMM”

2016 _ 2017 2018
Zeit

Abbildung 3.10: Vergleich der simulierten und gemessenen Terbutrynkonzentrationen in
der Mulde (Oberflachenabfluss) und Rigole (Grundwasser) des obersten Grabenabschnitts
im Boulevardgraben (BGA1). Simulierte Terbutryngehalte in Mulde sind aus FReWaB-PLUS
genertiert (Tagesfracht Terbutryn / Tagesabflusssumme).
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Abbildung 3.11 zeigt den Vergleich von simulierten und beobachteten Terbutrynkon-
zentrationen in der Mulde und Rigole der zweiten Boulevardmulde von oben (BGA2).
Die simulierten Konzentrationen in der Mulde sind hierbei im Mittel (28,7 ng/l) um
knapp tiber die Halfte niedriger als durch die Simulation in BGA1. In der Rigole, mit
einem Mittelwert von 2,31 ng/1, entsprechen die simulierten Konzentration in BGA2 zu-
dem nur einem Viertel der Konzentrationen aus Rigole BGA1. Beim Vergleich mit den
beobachteten Terbutryngehalten, werden bei Mulde BGA2 die gemessenen Konzentra-
tionen deutlich von den simulierten iiberschatzt. Bei der Stichtagsmessung im Novem-
ber 2016 liegen die simulierten Rigolenwerte tiber den gemessenen Muldenwerten. Bei
dieser Messung wurden tiber insgesamt vier Tage fiinf Rigolenmessungen durchgefiihrt.
Die Muldenmessung (1,02 ng/1) fand zwei Tage nach der hohen Rigolenmessung (2,02
ng/l) statt. Auf Grund der hohen simulierten Muldenkonzentrationen tiberschatzen
die simulierten Rigolenkonzentration zumeist die beobachteten. Bei den Stichtagsmes-
sungen im November 2016 und Mai 2017 besteht eine Konzentrationsabnahme von der
Mulde zur Rigole von 46 % und 93 %. Im Mittel ergibt sich durch die Simulation eine

Abnahme der Konzentration von 92 % durch Verdiinnung.
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Abbildung 3.11: Vergleich der simulierten und gemessenen Terbutrynkonzentrationen in
der Mulde und Rigole von BGA2. Simulierte Terbutryngehalte in Mulde sind aus FReWaB-
PLUS genertiert (Tagesfracht Terbutryn / Tagesabflusssumme).
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4 Diskussion

4.1 Biozidberechnung

Die simulierten Terbutrynauswaschungen wurden ohne weitere Anpassung der Mo-
dellparameter iiber FReWaB-PLUS berechnet. Da dieses Modell jedoch wahrend den
Arbeiten von Mennekes (2017) und Kramer und Engel (2018) im selben Studiengebiet
iiber die auch in der vorliegenden Studie verwendeten gemessenen Terbutrynwerte aus
Mulde BGA1 kalibriert wurde, ist anzunehmen, dass das Modell die bestmoglichen
Ergebnisse fiir das Untersuchungsgebiet und diese Studie liefert. Mennekes (2017)
schreibt hierbei jedoch auch, dass die hohe Spannweite der vier Muldenmesswerte (ca.
15 - 348 ng/l) eine Anpassung des Modells an das Untersuchungsgebiet deutlich er-
schwert. Bei der Anpassung an alle vier Messwerte, werden niedrige Messwerte dabei

tendenziell iiberschétzt, sehr hohe Auswaschungen hingegen unterschétzt.

Burkhardt et al. (2012) haben gezeigt, dass jiingere Fassadenanstriche héhere Biozid-
konzentrationen im Fassadenabfluss ergeben. Auch wenn das Modell urspriinglich mit
einer Abnahme der Auswaschungsraten der Biozide iiber die Jahre konzipiert wurde,
steht dies zum Zeitpunkt dieser Ausarbeitung nicht zur Verfiigung. Dies erhéht dem-
nach die Unsicherheiten der Modellergebnisse, da mit der konstant hohen Anfangsrate
der Auswaschung gerechnet wird. Gesprache mit Anwohnern im siidlichen Bereich
des Stadtteils ergaben, dass einige der Gebaudefassaden in den letzten Jahren neu

gestrichen wurden, was somit wiederum hohere Auswaschungen bewirken diirfte.

Da iiber die Kartierung lediglich eine durchschnittliche Fassadenhohe in die FReWaB-
PLUS Simulation mit einging, ein Grofiteil der Gebaudefassaden im Stadtteil allerdings
mit Balkonen und einer Vielzahl an Fenstern versehen ist, konnten die tatsichlichen
Austrage im Gegensatz zur Simulation geringer ausfallen. Auf der anderen Seite be-
finden sich gerade im EZG der Mulde BGA1, welche die mit Abstand héchsten Ter-
butrynaustriage aufweist, Fassaden, welche zumeist ohne grofien Verbau mit Balkonen

oder Vordéachern an die Mulde angeschlossen sind.

Eine weitere Unsicherheit der Modellergebnisse ist, dass wie Burkhardt et al. (2012)
beschreiben, die Biozidauswaschung aus den Fassaden starker mit der Windrichtung
des Niederschlags korreliert und weniger mit der Niederschlagssumme und -intensitéat
selbst. So konnten Vega-Garcia et al. (2020) in einem 18-monatigen Feldversuch eines
vierfassadigen Modellhauses unter natiirlicher Beregnung zeigen, dass fiir Terbutryn
knapp doppelt so hohe Austrage an der Westfassade (Hauptwindrichtung), als an den
restlichen drei Fassadenseiten zusammen, zu verzeichnen sind.

Zudem ist, wie auch von Mennekes (2017) diskutiert, fragwiirdig, in wie weit der mit

Bioziden angereicherte Fassadenabfluss muldenferner Fassaden tatsachlich eine Ver-
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sickerungsmulde erreicht und nicht schon zuvor zuriickgehalten wird. Insbesondere bei
geringen Niederschlagsmengen ist eher davon auszugehen, dass weiter entfernte Fas-

saden nicht der Mulde beitragen.

Eine Aussage zur Quantifizierung der Unsicherheiten lésst sich auf Grund des kom-
plexen Aufbaus im Untersuchungsgebiet und der vielen Teilkomponenten der Unsicher-
heiten nicht treffen. Ein Vergleich der Terbutrynfrachten aus dem Oberflachenabfluss
(Mulden und Mischkanal) mit anderen Studien, lasst sich auf Grund der starken Ab-
hangigkeit des Untersuchungsgebiets lediglich iiber die Konzentrationen vollziehen.

Diese weisen wiederum die zuvor erorterten Unsicherheiten auf.

4.2 Modellaufbau und Kalibrierung

Im Allgemeinen liegt fiir das Untersuchungsgebiet eine ausgesprochen gute Daten-
grundlage zu den Untergrundverhéltnissen, aber auch zur generellen Stadtentwésserung
iiber das MRS vor. Im Laufe dieser Studie mussten einige Annahmen in Bezug auf das
Grundwassermodell getroffen werden. Diese basieren, soweit die Moglichkeit bestand,
weitestgehend auf den bestehenden Forschungsergebnissen innerhalb des Studienge-

biets und auf Literaturwerten.

Die kalibrierten Durchlassigkeiten im Modell liegen jeweils innerhalb des Wertebe-
reichs wie sie auch von Wagenmann-Gaiser (2004) ermittelt wurden. Fir die obere,
begrenzende Sedimentschicht liegen die ky-Werte eher im oberen Durchlassigkeitsbe-
reich der von Wagenmann-Gaiser (2004) ermittelten Werte. Dass nur dadurch Losungen
im Modell erzielt werden konnten, ist jedoch auch plausibel, da im Ubergangsbereich
der Aquiferschicht in die begrenzende aufliegende Sedimentschicht auch grobkérnigere
Sedimente erfasst wurden (Wagenmann-Gaiser, 2004). Die angepassten Werte des spe-
zifischen Speichers und dranbaren Porositéit liegen zudem in Groflenordnungen, wie sie
auch in Literaturangaben zu finden sind. So gibt Younger (1993) beispielsweise Sg-
Werte von 1,05 - 1072 bis 1,63 - 107 m~! fiir mittel bis grobe Kiesschichten an. Da
im Schotteraquifer zur meisten Zeit ungespannte Verhaltnisse bestehen, ist die Spei-
chergrofle zum Grof3teil durch die drénbare Porositéat bestimmt. Hierbei gibt Johnson
(1967) einen Wertebereich fir Mittel-/Grobkiese von 12 -26 % an, was den kalibrierten
Wert von 20 % plausibilisiert.

Inwiefern das MRS quantitativ den jahreszeitlichen Schwankungen der Grundwasser-
sténde beitragt ist nicht ganz geklart. Es ist zwar an den interpolierten Grundwasser-
gleichen zu erkennen, dass eine Beeinflussung durch die Mulden und somit eine leichte
Verdnderung der Stromungsrichtung vorliegt, jedoch lasst sich dies auch durch den Ver-
lauf der Hohenlinien aus den interpolierten Schichtuntergrenzen (Abb. A.8 & A.9 im

Anhang) erkléren, welche dhnliche Hohenverlaufe darstellen. Die siidlichste Grund-
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wassermessstelle Vaub_ 04 weist zwar einen deutlich abgeflachteren jahreszeitlichen
Verlauf auf, aus Messprotokollen ist jedoch auch zu vernehmen, dass diese auf Grund
starken Bewuchses im Rohr ab Ende 2017 nicht weiterverwendet wurde. Die 6stlichste
und oberhalb des MRS befindliche Messstelle Vaub 38 weist wiederum einen starker
ausgepragten jahreszeitlichen Verlauf als die anderen Messstellen vor. Dies ldsst an-
nehmen, dass die jahreszeitliche Grundwasserdynamik im Zentrum des Stadtteils nur
geringfiigig durch die Muldenbeitrage bestimmt wird, und grofiteils von stidostlich zu-

flieBendem &lteren Grundwasser gepragt ist.

Die muldennahen Messstellen Vaub 08R/15/40 weisen in der Grundwasserganglinie
ein flacheres Auslaufen im fallenden Ast nach Hochwasserstdnden auf. Eine Erklarung,
warum das Modell die gemessenen Wasserstande zu Niedrigwasserzeiten so deutlich
unterschitzt, diirften die Wasserspiegelhohen am Rand liefern. Die Interpolationen
sind ebenfalls nur Ndherungen und unterschétzen wahrscheinlich im stidostlichen Be-
reich die Grundwasserstédnde in Niedrigwasserzeiten, da dort zu wenig Messstellen zur
Verfiigung stehen. Eine weitere Erklarung fiir die Unterschatzung der Wasserstande
konnten die ungenauen Muldenzufliisse ins Grundwasser geben. Im Modell wurde fiir
jeden Tagesschritt der Abflussanteil ins Grundwasser geleitet, welcher pro Tag aus
der Versickerungsleistung maximal versickern kann. Nicht berticksichtigt wurde, dass
bei vollstandig gefiillter Mulde auch zeitlich verzogert an den Tagen danach, wo im
Modell auf Grund des fehlenden Niederschlags kein Grundwasserbeitrag mehr stattfin-
det, ein Zufluss ins Grundwasser gegeben ist. In einer Weiterentwicklung des Modells
sollte dies in Betracht gezogen und implementiert werden. Es kann aber auch nicht
ausgeschlossen werden, dass die zersetzten Kiese, welche im Bereich dieser Messstellen
unter den durchléssigeren Dreisamkiesen verlaufen (Wagenmann-Gaiser, 2004), ein der-
art abgeflachteres Auslaufen der Ganglinie bewirken. Im Modell wurden die beiden

Sedimentschichten in diesem Bereich zusammengefasst.

Das Modell wurde grundsétzlich so kalibriert, dass der Verlauf der LHKW-Fahne best-
moglich von der Simulation abgebildet werden kann. Dadurch kann es sein, dass die
Stromungsrichtungen auflerhalb dieses Bereichs weniger gut vom Modell simuliert wer-
den. Es wurde versucht, iiber die Randbedingung, insbesondere die Aufteilung und
Anpassung der vorgegebenen Wasserspiegelhohen an den Randzellen, das beste Mittel-
maf} zwischen Abbildung der LHKW-Fahne und Grundwasserstdnden der Messstellen
zu erzielen. Beim Vergleich der modellierten Abstromfahne der Terbutrynkonzentrati-
onen aus Mulde BGA1 mit den Grundwassergleichen der interpolierten Wasserstande
lasst sich die Annahme treffen, dass hier ein anderer Stromungsverlauf zutreffender
ist. GEOsens GmbH (2018) hat beispielsweise fiir die Interpolation der Grundwas-
sergleichen in Abbildung 3.5 zusétzliche Messstellen zur Verfiigung, woraus sich im

Bereich ostlich des MRS ein eher nordlicher gerichteter Stromungsverlauf annehmen
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lasst. Auch iiber die Hohenlinien der Schichtuntergrenze der Aquiferschicht (Anhang
Abb. A.9) ldsst sich darauf schliefen. Grundsatzlich werden die Untergrundverhélt-
nisse aber als kleinrdumig sehr heterogen beschrieben (Beller Consult GmbH, 1996;
Wagenmann-Gaiser, 2004). Da das Modell mit zwei unterschiedlichen k;-Werten im
Aquifer stark vereinfachte Bedingungen schafft, konnen nicht alle Heterogenitéten und

FlieBwege im Aquifer genau simuliert werden.

Fir die LHKW-Schadstofffahne wurde eine konstante Massenbelastung von 100 g/Tag
verwendet, welche etwas niedriger als die berechneten Frachten von GEOsens GmbH
(2018) ist. Dieser Wert wurde lediglich geschétzt, da keine Daten dariiber vorliegen,
wie hoch die transportierte Schadstofffracht aus dem Zustrombereich von Merzhausen
tatsachlich ist. Eine deutlich abweichende Massenbelastung des Aquifers im Schadens-
herd hitte demnach wiederum Auswirkung auf die daraus angepassten Werte der Dis-
persionsparameter. Die fiir die beste Anpassung der Schadstofffahne ermittelte Halb-
wertszeit von 1,89 Jahren liegt allerdings auch im Bereich der Halbwertszeit von Tetra-
chlorethen im Grundwasser von 1-2 Jahren, wie sie von Howard et al. (1991) angegeben
wird.

Eine genaue Aussage, ob die Dispersivitdten der zersetzten Kiese tatsdchlich so viel
niedriger sind als die der Dreisamkiese, kann nicht getroffen werden, da keine Ver-
gleichsstudien zu finden waren. Grundsatzlich befinden sich die ermittelten Disper-
sivitaten allerdings in einer Groflenordnung, wie sie auch in Literaturiibersichten zu
Felduntersuchungen zu finden sind (Nilsson et al., 2006; Dong et al., 2018). Zech et al.
(2019) berichten eine Bandbreite der oy /ap-Verhéltnisse aus Feldversuchen von 0,01

- 0,1, womit die Ergebnisse dieser Studie vergleichende Werte liefern.

Insgesamt lésst sich sagen, dass das kalibrierte Stromungsmodell die LHKW-
Konzentrationen der beobachteten Fahnenausbreitung gut simulieren kann. Es kann
demzufolge auch angenommen werden, dass die Modellierung der Terbutrynkonzen-
trationen, unter Beriicksichtigung der Unsicherheiten insbesondere auch in Bezug auf

die einzelne Stromungsrichtung, realistische Ergebnisse erzielen diirfte.

4.3 Terbutryngehalte

Der Vergleich der simulierten und gemessenen Terbutrynkonzentrationen im Ober-
flachenabfluss der Mulden ist eher ungenau und wenig belastbar. Die gemessenen Stoff-
konzentrationen sind lediglich Punktmessungen, welche keine Riickschliisse iiber einen
zeitlichen Verlauf geben. Dies ist beispielsweise an dem sehr hohen gemessenen Werte-
bereich der Konzentratationen in der Mulde zu sehen. Ein moglicher First-Flush Effekt,
bei dem zu Beginn von Niederschlagsereignissen tendenziell héhere Biozidauswaschun-
gen stattfinden (Burkhardt et al., 2007; Coutu et al., 2012), oder gegenteilig dazu,
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ein Verdiinnungseffekt bei starkeren Niederschlagen mit insgesamt mehr Oberfléchen-
abfluss, ist im Modell durch die gemittelten Konzentrationen pro Tag nicht beriick-
sichtigt. Ein exakter Vergleich von simulierten und beobachteten Werten miisste an-
hand der Gesamtabflussmenge und den jeweiligen Konzentrationen stattfinden. Aus
FReWaB-PLUS wird die Terbutrynfracht und der Gesamtabfluss ermittelt, fiir eine
Mulde die tatsachlich zuflieBende Abflussmenge zu bestimmen ist hingegen deutlich
komplexer. Grundsatzlich ist jedoch zu sagen, dass sich die simulierten Werte in Mulde
BGA1 in der GroBenordnung der gemessenen Konzentrationen bewegen, und diese

durchaus plausibilisiert.

Die Terbutrynversickerung wurde im Modell iiber Konzentration und Durchflussrate,
und somit tiber die Terbutrynfracht implementiert. Damit lassen sich iiber die Modell-
ergebnisse durchaus Schliisse tiber die Konzentrationsabnahme von Terbutryn ziehen.
Die Ergebnisse der Messungen zeigen, dass eine deutliche Konzentrationsabnahme der
Terbutryngehalte zwischen Mulde und Rigole bzw. Grundwasser vorhanden ist. Dies
wurde auch von Hensen et al. (2018) im selben Untersuchungsgebiet herausgefunden.
Der Vergleich der Konzentrationsabnahme aus dem simulierten MODFLOW-Modell
zeigt, unter sorgfiltiger Beriicksichtigung der Unsicherheiten, dass ein Riickhalt von
Terbutryn in der oberen Bodenschicht des MRS eine untergeordnete Rolle spielt und
die verringerten Konzentrationen zu groflem Teil durch Verdiinnung im Aquifer bedingt
werden. Bollmann et al. (2017) berichten fiir Terbutryn eine relativ hohe Persistenz und
einen langsamen Abbau in Béden mit Halbwertszeiten von etwa 231 Tagen, was einen
nennenswerten biologischen Abbau von Terbutryn beim Durchflieen der Bodenschicht
eher ausschliet und die Aussage iiber die Konzentrationsabnahme stiitzt. Eine Studie
von Saroos (2015), welche Tracerversuche im Muldenabschnitt BGA2 angewendet hat,
um das Riickhaltevermogen der Versickerungsmulde zu tiberpriifen, fand heraus, dass
insbesondere bei gefiillter Mulde iiber vermutete praferentielle FlieBwege kurzweilig
hohe Konzentrationsschiibe der Tracerstoffe in den Rigolenkdrpern messbar waren. Zu
einem &hnlichen Ergebnis kam auch Santa Maria (2013), welche beschreibt, dass ins-
besondere durch die oft hohen Grundwasserstande im Stadtteil Vauban, welche von
unten gegen die Filterschichten driicken, voraussichtlich das Filtervermogen des MRS
fiir Schadstoffe herabgesetzt wird. Generell wurden tiber die Simulation héhere Konzen-
tration von Terbutryn im Grundwasser berechnet, was einen gewissen Riickhalt {iber
Sorption bzw. einen Abbau in der Bodenphase hingegen durchaus erklaren wiirde. Es
ist zudem als Unsicherheit zu erwahnen, dass leicht verdnderte Durchléssigkeitswerte
des Aquifers wiederum den Verdinnungsgrad beeinflussen konnen. Bei einem kg-Wert
von 1-107% m/s fiir die gesamte Aquiferschicht kam es dabei schon zu einer deutlichen

Terbutrynakkumulation an den abstromigen Grundwassermessstellen.

Die hochsten Terbutrynkonzentrationen im Grundwasser wurden in Messstelle BK
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27 gemessen. Bei Betrachtung der Grundwassergleichen ist nicht anzunehmen, dass
die Mulde BGA1 dazu beitragt. Es kann davon ausgegangen werden, dass die
Mulden BGA4 und insbesondere BGA5 zu dieser Grundwassermessstelle nennenswert
beitragen. Die Mulde BGA1 mit dem kleinsten EZG weist hingegen die hochsten aus
FReWaB-PLUS ermittelten Konzentrationen auf. Dies liegt daran, dass die Mulde
direkt an einer Fassade liegt welche vollstandig in die Mulde entwassert. Zusammen mit
dem niedrigen Abfluss des EZG ergeben sich zwar hohe Konzentrationen, jedoch die
geringste Terbutrynfracht aller Mulden. Im Nordgrabenstrang wird iiber die Mulden
NGA1 und NGA4 am meisten Terbutryn ins Grundwasser eingetragen. Fur diese
Mulden bestehen zum Zeitpunkt dieser Ausarbeitung keine Konzentrationsmessungen
in Mulde oder Rigole. Das simulierte Modell weist fiir die Grundwassermessstelle
BK7, kurz unterhalb der Mulde NGA1, sehr gut passende Konzentrationen auf,
sofern man die Terbutrynbeitrage aus Mulde BGA1 nicht berticksichtigt. Ob die
Uberschitzung der Konzentrationen mit einbezogener Mulde BGA1 an zu hohen
infiltrierenden Konzentrationen oder, wie zuvor erortert, an einer abweichenden
Stromungsrichtung liegt, kann ohne zusétzliche Messwerte nicht beantwortet werden.
Grundsétzlich ist auch ein weiterer Abbau oder Riickhalt im Grundwassersystem
nicht auszuschliefSen. Bedingt durch die vielen Annahmen und Unsicherheiten des
FReWaB-PLUS Modells und dem hier erstellten Grundwassermodell mit MODFLOW,
sollte die Ubereinstimmung der simulierten Werten mit den Messdaten hingegen auf
Grund der starken Vereinfachung des Modells auch nicht iberbewertet werden. An den
beiden muldennahen Messstellen BK25 und BK30 wird auf Grund von numerischen
Uberschitzungen beispielsweise eine zu hohe Dispersion in den oberstromigen Grund-
wasserbereich simuliert. Insbesondere bei der entfernteren BK30 ist nicht mehr mit
einer direkten Beeinflussung durch die Mulden zu rechnen. Die erprobten Messwerte
in den drei Messstellen im Zustrom der Mulden legen hingegen die Vermutung nahe,
dass eine Direktversickerung iiber entlang von Fassaden gezogene Kiesdrainagen einen
Grundwassereintrag von Terbutryn und Bioziden aus Fassaden generell bewirken kann
(Lange et al., 2017). Kiesdrainagen wurden jedoch in grofilerer Anzahl vorwiegend im
nordlichen Gebiet des Stadtteils und abstromig der Grundwassermessstellen vorgefun-
den. Betrachtet man allerdings die doch eher geringe Anzahl an Fassaden im Stadtteil,
die tatsédchlich direkt auf versiegelte Flachen entwéssern, so ldsst sich erahnen, dass
schon ein paar wenige Kiesdrainagen zu erhohten Terbutrynkonzentrationen im

Grundwasser fuhren konnten.

Mit den Erkenntnissen dieser Studie iiber die mafigeblich verdiinnungsbedingte Konzen-
trationsabnahme von Terbutryn im Aquifer, lassen sich demnach die Vermutungen von
Lange et al. (2017) und Hensen et al. (2018) bestétigen, dass die Barrierewirkung
der Bodenphase im MRS, wie es im Stadtteil Vauban besteht, fiir den Riickhhalt von

bioziden Wirkstoffen mit &hnlichen Eigenschaften wie Terbutryn, unzureichend ist.
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5 Fazit

Ziel dieser Studie war die Abschatzung und Verortung des Biozideintrags ins Grund-
wasser im Freiburger Stadtteil Vauban. Am Beispiel des in Fassadenfarben vorzufinden-
den bioziden Wirkstoffes Terbutryn wurde, nach umfangreicher Flachenkartierung des
Stadtteils, iiber das FReWaB-PLUS Modell der Gesamtaustrag im Oberflachenabfluss
berechnet. In einem weiteren Schritt wurde ein Grundwasserstromungsmodell mit der
Rechensoftware MODFLOW und dem Stofftransportmodul MT3D-USGS aufgebaut.
Die manuelle Modellkalibrierung fand tiber Grundwassermonitoringstellen und den
bekannten Verlauf einer Altlastfahne im Untersuchungsgebiet statt. Terbutryneintriage
wurden tber das im Stadtteil bestehende Mulden-Rigolen-System (MRS) im Modell
implementiert. Modellierte Terbutrynkonzentrationen konnten iiber vorhandene Mes-

sungen aus Mulden, Rigolen und Grundwasser analysiert und plausibilisiert werden.

5.1 Schlussfolgerung

Auf Grund der guten Datenverfiigharkeit im Studiengebiet, insbesondere durch die
Vielzahl an Messstellen, konnten iiber das MODFLOW Modell insgesamt verhalt-
nismafig gute, mit den beobachteten Werten iibereinstimmende, Grundwasserstande
simuliert werden. Die Wasserspiegel im Zentrum des Untersuchungsgebiets werden
dabei tendenziell weniger gut repréasentiert als auflere, den Réndern nahe Gebiete.
Bei niedrigen Grundwasserstanden werden die muldennahen Gebiete im Zentrum des
Stadtteils deutlich schlechter simuliert als bei hohen Grundwasserstanden. Besser
angepasste und interpolierte Wasserspiegelhohen der Randbedingungen an den
siidlichen Randern kénnten mutmaflich bessere Ergebnisse erzielen. Die starke Verein-
fachung des Modells mit lediglich zwei unterschiedlichen Durchlassigkeitszonen in der
Aquiferschicht, welche den kleinrdumigen Heterogenitéiten in der Geologie entgegen
steht, kann dies zudem erkldren. Grundsatzlich kann das Modell die zeitliche Variation
im Jahresverlauf hingegen ausreichend gut abbilden. Der Verlauf der beobachteten
Altlastfahne der LHKW-Konzentrationen konnte im Modell mittels eines Abbaus
1. Ordnung, mit einer kalibrierten Halbwertszeit wie sie auch in vergleichender
Literatur angegeben wird, mit nur geringen Abweichungen simuliert werden. Da
die Modellanpassung vorwiegend unter Betrachtung eines passenden Verlaufs der
Altlastfahne durchgefithrt wurde, ist anzumerken, dass sich zwar bessere Ergebnisse
der Wasserstdnde an den Messstellen erzielen lassen, dies aber nur durch Hinnahme

einer weniger gut simulierten Schadstofffahne erzielt werden konnte.

Die simulierten Terbutrynkonzentrationen aus FReWaB-PLUS im Oberflichenabfluss
ergaben im Vergleich mit den gemessenen Werten zweier Mulden-Einzugsgebiete

plausible Ergebnisse in &hnlicher Gréfienordnung (10-200 ng/l), wenngleich die
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beobachteten Konzentrationen eher tiberschatzt werden. Es konnte in dieser Studie
zudem gezeigt werden, dass die gemessene Konzentrationsabnahme von Mulde zu
Grundwasser groBiteils bedingt durch die Verdiinnung im Aquifer ist. Die Vermutung,
dass die Barrierewirkung der organischen Deckschicht des MRS fiir biozide Wirkstoffe
mit dhnlichen persistenten Eigenschaften wie Terbutryn unzureichend ist (Hensen
et al., 2018; Lange et al., 2017), wird durch diese Studie bestéatigt.

Fir die Simulationsdauer von 998 Tagen konnte ein durchschnittlicher jahrlicher
Grundwassereintrag iiber das im Stadtteil bestehende MRS von rund 1,44 g Terbutryn
simuliert werden. Dies entspricht in etwa 40 % der modellierten Tebutrynfracht aus
dem gesamten Oberflichenabfluss des Studiengebiets. Im Stadtteil Vauban kann
somit von einem betrdchlichen Schadstoffeintrag tiber das Versickerungssystem ins
Grundwasser ausgegangen werden. Fehlerquellen und Unsicherheiten liegen dabei
grundsatzlich bei der Terbutrynberechnung iiber FReWaB-PLUS, den angenommenen
Versickerungsleistungen der Mulden und dem Stromungs- und Stofftransportmodell
und wurden ausfiihrlich diskutiert. Diese konnten zwar nicht quantifiziert werden,

dirften letztlich aber hoch sein.

Das MRS wurde in dieser Studie als Haupteintragspfad von Terbutryn im Grund-
wasser identifiziert. Konzentrationen in Messstellen im Grundwasserabstrom der
Versickerungsmulden weisen, unter Berticksichtigung der Unsicherheiten und einem
nicht ausschlieBbaren Riickhalt oder Abbau, &hnliche Grofenordnungen (ca. 1-11
ng/l) wie die beobachteten Werte (ca. 0-8 ng/l) auf. Der mit Abstand hochste
Terbutryneintrag stammt grundsétzlich aus dem Muldeneinzugsgebiet BGA1 mit
der hochsten Anzahl von an (teil-)versiegelte Flachen angeschlossenen Fassaden. Die
maximale Versickerungsleistung ist jedoch zudem ausschlaggebend fiir den Gesamtein-
trag. Die Mulden BGA5 sowie NGA1l und NGA4 ergaben in der Modellierung
zudem hohere Terbutryneintriage als die restlichen Muldenabschnitte. Die einzelnen
vom Modell vorhergesagten Stromungsrichtungen konnten hingegen nicht immer
verifiziert werden. Eine von der Modellierung abweichende Stromungsrichtung fir
die Versickerungsmulde BGA1 mit den héchsten Konzentrationen koénnte deutlich
iiberschétzte Konzentrationen im Abstrom erkléren. Eine Beeinflussung der méoglicher-
weise unzutreffenden Stromungsrichtungen des Modells auf die Aussage, dass die
Konzentrationsabnahme von Mulde zu Grundwasser durch Verdiinnung bewirkt ist,

lasst sich jedoch ausschliefien.
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5.2 Ausblick und Empfehlungen

Diese Studie hat ausschliefilich den Einfluss des MRS auf das Grundwasser untersucht.
Erhohte Konzentrationen von Terbutryn und anderen Bioziden wurden jedoch auch in
Messstellen im Grundwasseranstrom der Mulden nachgewiesen. Sobald der Flachentyp
Kiesdrainage im FReWaB-PLUS Modell funktionsfidhig implementiert ist, konnte eine
Abschatzung des Einflusses von Kiesdrainagen mittels dem in dieser Studie entwickelten
MODFLOW Modell untersucht werden. FEine Anpassung der Rasterauflosung ist dann

moglicherweise sinnvoll.

Auf Grund fehlender Messsdaten hat kein Abgleich der infiltrierten Abflussmenge,
welche tber die experimentell ermittelten Versickerungsleistungen der einzelnen
Mulden implementiert wurde, mit der Abflussmenge im Uberlauf des MRS stattge-
funden. In einem weiteren Schritt sollte dies weiter untersucht werden um auch die

Gesamteintrage von Terbutryn weiter zu plausibilisieren.

Aufbauend auf die abgeschétzte Konzentrationsabnahme durch Verdiinnung im Grund-
wasser kann weitergehend eine Abschitzung des Riickhalts bzw. Abbaus von Terbutryn

in der Bodenschicht der Versickerungsmulde durchgefiihrt werden.

Zusatzliche Messungen sollten in den Mulden und Rigolen im oberen Nordgraben und
unteren Boulevardgraben erhoben werden. Dadurch kénnten zudem die im Modell un-

sicheren Stromungsrichtungen im Grundwasser untersucht werden.

Das MODFLOW Modell wurde insgesamt nur iiber manuelle Kalibrierung und &ndern
der Modellparameter angepasst. Darauf aufbauend ware es sinnvoll, eine Sensitivitéts-
analyse durchzufithren um Parameter mit grolem Einfluss auf die Modellergebnisse zu
identifizieren. Uber eine automatisierte Kalibierungssoftware, beispielsweise PEST++,
konnten fir diese Parameter nach besseren Losungen, wie es die vorliegende Studie

erzielen konnte, gesucht werden.
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Anhang

Abbildung A.1: Beispiel von zwei Gebduden mit Fassadenumrandung, die Abfluss auffan-
gen. Fassadenabfluss wird aufgefangen und geht in Mulde bzw. Mischkanal.

Abbildung A.2: Links: Fahhradhiitte mit Dachabfluss in Wiese. Rechts: Fahrradhiitte mit
begriintem Dach und Teilabfluss in Mulde.
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Abbildung A.3: Links: Glasgarage eingezeichnet als StraBenpolygon. Rechts: Block-
heizkraftwerk und eigene Verickerungsmulde im Vordergrund, eingezeichnet als Wiesenpoly-
gon.

Abbildung A.4: Beispiel fiir Fassade, welche auf eine (teil-)versiegelte Fliche entwéssert,
bei der der Abfluss aber durch die Abflussvorrichtung in die angrenzende Wiese geleitet wird
und dort versickert. Versiegelte Flidchen wurden als Wiesenpolygon aufgenommen.
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Abbildung A.5: Beispiele bei denen keine Kiesdrainage angenommen wurde. In beiden
Fallen liegen nach Ansicht des Autors nur oberflichliche Kiesanschiittungen als Spritzschutz
vor.

Abbildung A.6: Beispiel fiir eine eingezeichnete Kiesdrainage.
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® Messstellen
— Grundwassergleichen mNN

I Modellgrenze

Abbildung A.7: Beispiel fiir die tiber das Kriging-Verfahren interpolierten Grundwasser-
stdnde zum 1. Zeitschritt am 09.04.2015 wie sie fiir die Randbedingungen in MODFLOW

Verwendung fanden.
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e Bohrkerne
— Schichtuntergrenze 1. Schicht
I Modellgrenze

Abbildung A.8: Uber das Kriging-Verfahren interpolierte Schichtuntergrenze der oberen
Schichtgruppe in mNN wie sie fiir das MODFLOW Modell verwendet wurde. Farbdarstellung
der Zellen zur besseren Veranschaulichung in 1 m Schritte zusammengefasst.

* Bohrkerne
— Schichtuntergrenze 2. Schicht
I Modellgrenze

Abbildung A.9: Uber das Kriging-Verfahren interpolierte Schichtuntergrenze der unteren
Aquiferschicht in mNN wie sie fiir das MODFLOW Modell verwendet wurde. Farbdarstellung
der Zellen zur besseren Veranschaulichung in 1 m Schritte zusammengefasst.
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Die Grundwasserneubildungsraten der verschiedenen Teil-EZGs ist am Beispiel des
9. Tagesschritts (MODFLOW) in Abbildung A.10 dargestellt. Es ist zu erkennen,
dass die hochsten Infiltrationsraten in den EZGs ohne Bebauung bzw. versiegelte
Flachen vorliegen. Dies trifft auf die stidliche Wiesenflache nahe des Dorfbaches, sowie
die kleinen EZGs der Muldenflichen zu. Die niedrigste Neubildungsrate ist im EZG
der Mulde BGA1, mit hochstem Versiegelungsgrad, zu finden. Da FReWaB-PLUS die
Grundwasserneubildung nicht fiir jede Einzelfliche, sondern nur fiir zusammengefasste
Flachentypen ausgibt, kann diese lediglich iiber die EZG-Gréfle in das MODFLOW
Modell eingebracht werden. Insgesamt liegen dabei jedoch fiir die meisten Mulden-
EZGs die Neubildungsraten relativ nahe beieinander. Man konnte EZGs demnach auch

zusammenfassen um das MODFLOW-Modell effizienter zu gestalten.

Abbildung A.10: Flichenhafte Grundwasserneubildungsraten in den Teil-EZGs der Mulden
bzw. des Mischkanals wahrend des 9. Zeitschritts in MODFLOW. Neubildungsraten in m/s.
wéahrend eines Niederschlagevents mit einer Tagessumme von 33,5mm.
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Abbildung A.11 zeigt die simulierte LHKW-Fahne wahrend den Anfingen der Kali-
birierungsschritte. Hierbei sind zur besseren Anschaulichkeit lediglich die Dispersiv-
itdten des finalen Modells integriert. Die Fahne ist noch ohne Anpassung der k;-Werte
und CHD-Randbedinungen, sowie ohne die Halbwertszeit simuliert. Es ist zu sehen,
dass dabei der Richtungsverlauf der beobachteten Schadstofffahne nicht verfolgt wer-
den kann. Die simulierte Fahne zieht zu weit nordlich an den beiden Messstellen BK20
& BK40 vorbei. Zudem ist zu erkennen, dass ohne den eingebauten Abbau 1. Ordnung

die Konzentrationen auch noch am Austritt des Modellrands auflerst hoch sind.

0 100 200 m

LHKW-Konzentration

<10pg/I
10-50pg/I
50-100pg/I
I 100-500ug/!
Bl >500ug/I
® Messtellen

[ Modelligrenze

Abbildung A.11: Simulierte LHKW-Fahne ohne Anpassung der CHD-Randbedingungen,
ohne abweichenden ky-Wert der zersetzten Kiese und ohne implementierte Halbwertszeit.
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Abbildung A.12 zeigt die Terbutrynkonzentrationen im Grundwasser an den 7 Grund-
wassermessstellen fiir den Vergleichsfall mit einer Durchlassigkeit von k; = 1-107* m/s
fir die gesamte Aquiferschicht wie sie in der Literatur geschéitzt wird. Es ist zu sehen,
dass durch die niedrigeren Leitfahigkeitswerte die Terbutryngehalte im Grundwasser
insgesamt hoher ausfallen als mit den verwendeten (kalibrierten) k;-Werten von 6-10~*
m/s (Dreisamkiese) und 3-107* m/s (zersetzte Kiese). Es fillt aber zudem auf, dass es
dadurch, insbesondere an den durch die Mulde BGA1 beeinflussten Messstellen BK7,

BK20 und BK40, zu einer deutlichen Terbutrynakkumulation im Grundwasser kommt.
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Abbildung A.12: Terbutrynkonzentrationen bei k& f:1-10_4 m/s fiir gesamte Aquiferschicht.
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