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Ableitung geogener Hintergrund- und Schwellen-
werte flir das Grundwasser in Sachsen-Anhalt

Determination of geogenic background and threshold values for groundwater in Saxony-Anhalt

Um die Anforderungen der Grundwasserrichtlinie zu erfillen, wurden fir die gesamte Landesfliche von Sachsen-Anhalt geogene
Hintergrundwerte fiir das Grundwasser ermittelt und zugleich grundwasserkorperbezogene Schwellenwerte abgeleitet. Das bearbei-
tete Spektrum umfasste 47 Parameter. Flachenhafte Bezugsgrundlage waren die durch das Landesamt fiir Geologie und Bergwesen
Sachsen-Anhalt festgelegten 14 hydrogeologischen Bezugseinheiten. Methodisch wurden zur Ermittlung der Hintergrundwerte Wahr-
scheinlichkeitsnetze eingesetzt. Bei diesem iterativen Verfahren wird durch Abtrennen von oberen und unteren hydrochemischen Ano-
malien die Hintergrundpopulation identifiziert. Zur Bearbeitung wurde eine seitens der Staatlichen Geologischen Dienste Deutschlands
fur die Ableitung von Hintergrundwerten programmierte Excel-Anwendung verwendet. Die Abtrennung bei deutlich anthropogener
Uberpriagung erwies sich als schwierig. Im Resultat sind die aktuellen Werte gegentiiber den bisher in Sachsen-Anhalt abgeleiteten
Hintergrundgehalten hdufig erhéht. Zudem wurden fiir einige Parameter innerhalb der quartaren und tertidren Bezugseinheiten si-
gnifikante Konzentrationsunterschiede zwischen dem Locker- und Festgesteinsbereichen festgestellt. Deshalb wurden diese Bezugs-
einheiten zusatzlich untergliedert. Es hat sich ebenso durch den Vergleich mit den bundesweiten Hintergrundwerten gezeigt, dass die
gewahlte hydrogeologische Einheit von grof3er Bedeutung ist und somit die regionalspezifische Ausweisung empfehlenswert ist. Die
Schwellenwerte wurden anschlieBend fuir neun Parameter (ohne Nitrat) der Grundwasserverordnung fir jeden einzelnen Grundwasser-
korper flaichengewichtet mit den Hintergrundwerten der Bezugseinheiten darin ermittelt. Die Parameter Chlorid, Sulfat und Ammoni-
um zeigen regional Abweichungen zu dem gesetzlichen Schwellenwert auf.

Schlagworter: Grundwasser, Hintergrundwerte, Wahrscheinlichkeitsnetz, Normalpopulation

In order to meet the requirements of the EU Groundwater Directive, geogenic groundwater background levels were derived for the en-
tire territory of the federal state of Saxony-Anhalt. Furthermore, threshold values were determined on the level of groundwater bodies.
The array of examined parameters was comprised of 47 parameters. Fourteen hydrogeological reference units defined by the Saxony-
Anhalt Federal State Office of Geology and Mining were chosen as areal reference basis. The natural background levels were defined
using probability plots, whereby upper and lower hydro-chemical anomalies are excluded through an iterative process. This was done
using an Excel application which was developed by the State Geological Services of Germany. The identification of the anthropogenic
component proved to be difficult in areas with high human impact. As a consequence, the present background concentrations are often
higher than the former ones. Moreover, significant concentration differences between areas of unconsolidated and consolidated rocks
were found for some parameters within quaternary and tertiary reference units. Hence, these hydrogeological reference units were sub-
divided. Furthermore, a comparison with the background levels established on a national level showed that the chosen hydrogeological
unit is of crucial importance, making the determination on a regional level highly recommended. The threshold values were determined
for nine parameters (without nitrate) of the Groundwater Ordinance. They were calculated for each groundwater body based on the
background levels of the corresponding hydrogeological reference units in an area-weighted manner. The parameters chloride, sul-
phate and ammonium show regional variations in relation to the legally fixed threshold values.

Keywords: groundwater, background levels, probability plot, normal population

1.  Einleitung

Die Grundwasser-Richtlinie (GWRL) sieht fiir die im Grundwasser
natirlich vorkommenden Stoffe oder Stoffgruppen die Bestim-
mung von Hintergrundwerten (HGW) sowie die Ausweisung
von parameterspezifischen und grundwasserkorperbezogenen
Schwellenwerten (SW) vor. Letztere beschreiben untere Grenzen
fur anthropogen verursachte Belastungen. Sie sind ein wichtiger
MaBstab zur Beurteilung des chemischen Zustandes des Grund-
wassers. Um die natlrliche Zusammensetzung des Grundwassers
dabei berlicksichtigen zu kénnen, darf ein durch die Grundwas-
serverordnung (GrwV) festgelegter SW mit dem HGW in einem
Grundwasserkdrper gleichgesetzt werden, wenn dieser den SW
Uberschreitet.

Der HGW eines chemischen Stoffes im Grundwasser kann in An-
lehnung an die Definition von KUNKEL et al. (2004) als die Ober-
grenze der Konzentrationen definiert werden, die im Grundwas-
ser der jeweils untersuchten hydrogeochemischen Einheit unter

dem Einfluss der natiirlichen Einwirkungen entsteht. KUNKEL
et al. (2004) verweisen jedoch zu Recht darauf, dass die aktuell
ubiquitar vorhandenen anthropogenen Einfliisse in einem dicht
besiedelten Land wie der Bundesrepublik Deutschland von na-
tlrlichen Einwirkungen nicht mehr abgetrennt werden kénnen.
Ahnlich argumentieren auch andere Autoren (SCHENK, 2003;
WAGNER et al,, 2014).

Sowohl die natlrlichen Prozesse, als auch die anthropogenen
Einflisse konnen durch unterschiedliche raumliche und zeitliche
Skalen charakterisiert sein. Daher kdnnen kleinrdumige Anoma-
lien geogener sowie anthropogener Natur in unterschiedlicher
Intensitdt ausgeprdgt sein und sich in der Haufigkeitsverteilung
eines Parameters auch auf unterschiedliche Konzentrationsbe-
reiche auswirken. Als Anomalie gelten Abweichungen von der
fur eine Umgebung charakteristischen parameterspezifischen
Verteilung. Um den natirlich ubiquitar Gberpragten HGW eines
Parameters in einer hydrogeochemischen Einheit festlegen zu
kdnnen, sind diese Anomalien zu identifizieren und - abzielend
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auf die Ausweisung einer sogenannten "Normalpopulation" - ab-
zutrennen. Damit eine statistische Auswertung dieser Art mog-
lich ist, sollte eine hydrogeochemische Einheit ausreichend grof3
sein, um einen angemessenen Stichprobenumfang zu erheben.

Daruiber hinaus gibt es zur Ableitung von HGW verschiedene
methodische Ansdtze (GRUBE et al., 2000; HANNAPPEL, 1996;
JAHNKE, 1999; MERTEN, 2002; SCHENK, 2003; SCHLEYER &
KERNDORFF, 1992; TLUG, 1997). Firr die statistischen Verfahren,
die bereits auf Bundesebene Anwendung fanden, sei auf KUNKEL
et al. (2004), LAWA (2017) und WAGNER et al. (2014) verwiesen.
Mit der Novellierung der GrwV im Jahr 2017 wurde die Methodik
zur Ableitung von HGW erstmals bundesweit vereinheitlicht, wie
im Folgenden dargestellt wird: Vorgesehen fiir die Abgrenzung
von Anomalien und zur Identifikation der Normalpopulation ist
der Einsatz von Wahrscheinlichkeitsnetzen (nach DIN 53804-1
und WAGNER et al., 2014). Ein Wahrscheinlichkeitsnetz stellt die
kumulative Haufigkeit einer Zufallsvariable grafisch dar. Folgt
diese Variable ganzlich oder partiell der Normalverteilung wer-
den entsprechende Abschnitte als Gerade abgebildet. Somit
kann eine Normalpopulation tber eine optische Priifung einfach
identifiziert werden (vgl. Kap. 3.1). Zudem kdnnen das 90. Perzen-
til, welches als HGW definiert

wird, und die Verteilungs-

der HGW bildeten. Die SW wurden auf Ebene der Grundwasser-
korper ermittelt. In diesem Beitrag liegt der Fokus auf der Umset-
zung der Methodik zur Ausweisung von HGW und SW.

2, Datenauswahl und -aufbereitung

2.1 Zuordnung und Untergliederung der Bezugseinheiten
Die Zuordnung jeder einzelnen Messstelle zu einer der hydro-
geologischen Bezugseinheiten (BZE) war fur die Ableitung der
Hintergrundwerte (HGW) und den Schwellenwerten (SW) von
zentraler Bedeutung. Die vom LAGB im Jahr 2013 ausgewiese-
nen BZE basieren auf der Hydrogeologischen Ubersichtskarte
von Sachsen-Anhalt im MafBstab 1 :400.000 (HUK400). Insgesamt
wurden auf diese Weise fir das Land Sachsen-Anhalt 14 BZE
definiert, die in der Tabelle 1 zusammengefasst sind. Fir die
flaichenhafte Ausdehnung und Verbreitung der BZE sei auf die
Abbildung 2 verwiesen. Die BZE Nummer 3 ist aus historischen
Griinden nicht belegt.

Der Norden und Osten des Landes ist den norddeutschen Locker-
gesteinsgebieten (BZE 1,2,4 bis 6) zuzuordnen. Die fiir Sachsen-
Anhalt bedeutsamen Grundwasservorkommen sind an die Sande

parameter Mittelwert und
Standardabweichung schnell
abgeleitet werden, um die

Tabelle 1

Untergliederung.

Ubersicht zu den hydrogeologischen Bezugseinheiten (BZE) des Landes Sachsen-Anhalt und deren zusatzlichen

Overview of the hydrogeological reference units of the federal state of Saxony-Anhalt and their subdivision.

verbleibende Normalpopu-
lation zu charakterisieren. BZE | Kurzbezeichnung Langlegende Untergliederung BZE
Das Verfahren wird aktuell 1 Flussauen und Niederungen GWL in glazifluviatilen und fluviatilen Sedi- 1 GR1 Nord+Std
in Deutschland  weitver- menten der Flussauen und Niederungen 1 GR5+GR8+Saale EZG
breitet eingesetzt (NW, SL, 2 Flussauen mit Auenlehmdecke | GWL in glazifluviatilen Sedimenten der Fluss- | 2 GR1 Nord+Sud
BY) und ist auch fiir andere auen mit holozéner Auenlehm- oder organi- 2 GR5+GR8+Saale EZG
Umweltmedien geeignet. scher Decke
Seitens der Staatlichen Geo- 4 Pleistozane Hochflachen, GWL in glazifluviatilen Sedimenten der End- 4 GR1 Nord
logischen  Dienste  (SGD) unbedeckter GWL moranen und Sander ohne Deckschichten 4 GR1 Sud
Deutschlands  wurde  fir 4 GR5+GR8+Saale EZG
die Ableitung von HGW 5 Pleistozane Hochflachen, GWL in glazifluviatilen Sedimenten der 5GR1 Nord
eine Excel-Anwendung pro- bedeckter GWL Endmoréanen und Sander, weitgehend unter 5 GR1 Sud
grammiert (sog. "Probnet") Geschiebemergelbedeckung 5 GR5+GR8+Saale EZG
und bereits fir die Auswei- 6 Tertiar GWL in sandigen und schluffigen Sedimenten | 6 GR1 Nord+Siid
sung der Hintergrundwerte des Tertidrs 6 GR5+GR8+Saale EZG
auf Bundesebene erprobt 7 Muschelkalk GWL in Kalk-, Dolomit und Mergelstein, z. T. =
(WAGNER et al., 2014). unter pleistozaner Bedeckung, im Harz devoni-

scher Kalkstein
Veranlasst durch die gesetz- 8 Buntsandstein GWL in Sand- und Schluffsteinen des Bunt- -
lichen Neuerungen gab der sandsteins, z. T. unter pleistozaner Bedeckung
Landesbetrieb fiir Hochwas- 9 Keuper, Jura, Kreide GWL in Sand- und Schluffsteinen, z. T. Kalk- und | -
serschutz und Wasserwirt- Mergelsteinen von Keuper-, Jura- und Kreide
schaft Sachsen-Anhalt (LHW) 10 | Zechstein GWL in Karbonat- und Sulfatgesteinen des -
die Erarbeitung der geoge- Zechsteins
nen HGW und SW in Auftrag 11 | Permokarbon GWL in Sandsteinen und Konglomeraten des | —
(HYDOR, 2017). Hierfuir konn- Permokarbon
ten die hydrogeologischen 12 | Altpaldozoikum GWL in altpaldozoischen, metamorphen -
Besonderheiten mitdemvom Gesteinen (Schiefer, Grauwacken, Quarzite,
Landesamt fiir Geologie und Metamorphite)
Bergwesen  Sachsen-Anhalt 13 | Saure Magmatite GWL im Zersatz von Granit und Porphyr =
(LA.GB) definierten hy.drog.eo- 14 | Basische Magmatite GWL in basischen Ganggesteinen des Harzes | -
Ioglschen" B.ezugselnhelten 15 | Anthropogen verandert Grofflachig und tiefgriindig durch Abgrabung, | -
(BZE) beriicksichtigt werden, ) A . )
die die flachenhafte Bezugs- (Tagebau beeinflusst) Ver.l.<|ppung und dlffusen. Schadstof.feln.trag

veranderte hydrogeologische Verhéltnisse

grundlage fir die Ermittlung
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und Kiese gebunden, die diesen Raum dominieren (LHW, 2012).
Die Grundgebirge umfassen den Harz, sowie die Magdeburg-
Flechtinger Hochlage. Die Festgesteine des Harzes bestehen im
Wesentlichen aus Sauren Magmatiten (BZE 13) und Gesteinen,
die hydrogeologisch dem Altpaldozoikum (BZE 12) zuzuordnen
sind. Die Basischen Magmatite (BZE 14) bilden sehr kleinflachige
Gange im Gestein ab.

Die messstellenscharfe Zuordnung der BZE erfolgte unter Be-
riicksichtigung verschiedener zur Verfliigung stehender Informa-
tionen. Die Informationsdichte war von Messstelle zu Messstelle
unterschiedlich. Im Folgenden werden die fiir die Zuordnung
relevanten Informationen kurz benannt:

a) Stammdaten (bereits zugeordnete Bezugseinheit, Angaben
zur Stratigraphie, Filterlage, Einbautiefe)

b) Schichtenverzeichnisse, Schichtdaten der Landesbohrdaten-
bank

c) Karte der hydrogeologischen Bezugseinheiten Sachsen-An-
halts (HUK400)

d) Hydrogeologische Ubersichtskarte im MaBstab 1 : 200.000
(HUK200).

Bis auf die Informationen aus den Schichtenverzeichnissen
oder den Schichtendaten waren alle Daten tabellarisch zusam-
mengefihrt. Fast 60 % der Messstellen besallen stratigrafische
Informationen. An erster Stelle wurde die Ubereinstimmung
dieser Zusatzinformationen und den Eintrigen der HUK200 und
HUK400 gepriift. Dafiir wurden die Eintrige der HUK200 jeweils
einer BZE zugeordnet. Mehrheitlich konnte eine Ubereinstim-
mung der hydrogeologischen Angaben festgestellt werden. Bei
ungefahr 40 % der Messstellen wurden aufgrund von wider-
spriichlichen Informationen u. a. Schichtenverzeichnisse und die
Schichtdaten der Landesbohrdatenbank, welche 24.270 Boh-
rungen umfasste, konsultiert, um die BZE festlegen zu kénnen.
Die zirka 660 Schichtenverzeichnisse lagen nur fir Messstellen
des Landes- und Ermittlungsmessnetzes vor. Die Bohrlochdaten
wurden jedoch nur bei Messstellen zu Rate gezogen, bei denen
die Filterlage bekannt war und die Entfernung der Messstelle zu
der Bohrung weniger als 200 m betrug. Letztere Einschrdnkung
wurde aufgrund der Heterogenitét der Schichtfolge auf kleinrau-
miger Skala vorgenommen und sollte eine gesicherte Zuweisung
garantieren. Bei fehlender Angabe zur Filterlage oder fehlenden
Schichtdaten in ndherer Umgebung wurde die Zuordnung einer
BZE systematisch getroffen, indem den vorliegenden Informa-
tionen eine unterschiedliche Gewichtung zugesprochen wur-
de. Meistens war neben den Zusatzinformationen die HUK200
entscheidend fiir die Zuweisung. Ein Vergleich der Kartenwerke
HUK200 und HUK400 zeigt namlich, dass vor allem auf lokaler
Ebene Differenzen vorkommen und die HUK200 ein detailliertes
Bild der geologischen Eigenschaften gibt. Ein weiterer Aspekt
war der Abgleich mit hydrochemischen Daten, die im Zweifelsfall
typisch fur die zugeordnete BZE sein sollten.

Im Allgemeinen kann man u. a.in Bezug auf die Parameter Chlorid
und Sulfat ein Konzentrationsgefalle von Nord nach Sud feststel-
len, welches durch die Verbreitung von quartaren und tertidren
Gesteinen in den Lockergesteins- und Festgesteinsgebieten her-
vorgerufen wird. Daraus ergeben sich innerhalb der betreffenden

Bezugseinheiten Konzentrationsspannen, die einen erheblichen
Einfluss auf die Ableitung der Hintergrundwerte hatten. Hierbei
kdme es zumindest fiir die Parameter Chlorid und Sulfat im Fest-
gesteinsbereich zu einer Unterschdtzung der Hintergrundwerte
und im Lockgesteinsbereich zu einer Uberschitzung. Zudem
gelten derartige Mischpopulationen als ungeeignet fur das Ar-
beiten mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz. Daher wurden die BZE
unter Verwendung der hydrogeologischen GroBraume zusatzlich
untergliedert (BGR & SGD, 2016).

Sachsen-Anhalt besteht aus den drei GroRraumen "Nord- und
mitteldeutsches Lockergesteinsgebiet" (GR1), dem "Mitteldeut-
schen Bruchschollenland" (GR5) und dem "West- und mitteldeut-
schem Grundgebirge" (GR8). Die GroBraume 5 und 8 (GR5+GR8)
wurden aufgrund der gemeinsamen Festgesteinscharakteristik
zusammengefasst. Vor der Untergliederung wurde der Mann-
Whitney-U-Test (a = 0.5), welcher zu den nicht-parametrischen
Testverfahren zahlt, auf ausgewédhlte Parameter und Einheiten
angewandt, um zu prifen, ob sich die Populationen innerhalb
der untergliederten Einheiten signifikant voneinander unter-
scheiden. Dabei stellte sich beispielsweise fiir den Parameter
Chlorid in der BZE "Pleistozéne Hochflachen, unbedeckte GWL"
ein signifikanter Unterschied heraus.

Das Ergebnis der Untergliederung ist in der Abbildung 2 karto-
grafisch veranschaulicht und in der Tabelle 1 Ubersichtlich zu-
sammengefasst. In Abhdngigkeit von der zugewiesenen BZE und
der Lokalisation in einer der drei verschiedenen Kompartimente
(GR1 Nord, GR1 Sud oder GR5 + GR8 + Saale EZG) wurde fiir jede
Messstelle eine neue hydrochemisch differenziertere Einheit de-
finiert.

Die hydrochemische Zusammensetzung des Grundwassers ist
auch einer tiefenabhdangigen Komponente unterworfen. Dies be-
trifft vor allem die Lockergesteinsgebiete. Obwohl diese Tiefen-
zonierung in dem vorliegenden Datensatz eine Rolle spielt und
sie in vorangegangenen Ableitungen von Hintergrundwerten
beriicksichtigt worden ist (HYDOR, 2008; WAGNER et al., 2014),
wurde diese aufgrund der mangelhaften Datenbasis in Bezug auf
Filterlagen nicht in das Konzept der Untergliederung integriert.

Neben dem beschriebenen Konzentrationsgefille gibt es "Bal-
lungsgebiete" mit Grundwasserleitern, die durch hoch minera-
lisierte Wasser charakterisiert sind. Insbesondere sind Regionen
betroffen, die durch groB3flichige und tiefgriindige anthropo-
gene Veranderungen gekennzeichnet sind (Abgrabung, Verkip-
pung und diffuse Schadstoffeintrage). In der Regel werden diese
Flachen durch die BZE "Anthropogen verandert (Tagebau beein-
flusst)" (BZE 15) abgedeckt. Da die Einzugsgebiete dieser Gebiete
Uiber die definierte BZE hinausgehen, wurde eine Pufferzone von
2 km allseitig um die BZE eingerichtet (Abb. 1). Alle Messstellen in
dem Bereich wurden der BZE 15 zugeordnet.

2.2 Aggregierung der Beschaffenheits- und Stammdaten

Fur die Ausweisung von den Hintergrundwerten (HGW) auf Ebe-
ne der Bezugseinheiten (BZE) und der Bestimmung der Schwel-
lenwerte (SW) auf Ebene der Grundwasserkorper war zunachst
eine sorgféltige Datenauswahl und -aufbereitung notwendig.
Zur Verfligung standen Beschaffenheits- und Stammdatensétze,
die Daten des Landesmessnetzes Grundwasser-Beschaffenheit,
von Ermittlungsuntersuchungen des Landesbetrieb fiir Hoch-
wasserschutz und Wasserwirtschaft Sachsen-Anhalt (LHW),
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Abbildung 1

Flachenhafte Ausdehnung und Verbreitung der hydrogeologischen Bezugseinheiten sowie Darstellung der zusétzlichen Untergliederung.
Extent and distribution of the hydrogeological reference units as well as illustration of the subdivision.
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Rohwasserdaten, Daten aus dem Bergbau, Sand- und Kiesab-
bau, sowie Daten, die Sondermessnetze umfassten. Zunachst
wurden flr jeden Analysedatensatz die relevanten Parameter
ausgewdhlt. Zu den anndhrend 50 Parametern zdhlten alle
Haupt- und Nebeninhaltsstoffe des Grundwassers, sowie viele
anorganische Spurenelemente. Zudem wurden alle Analysen
ab dem Jahr 2000 selektiert. Der wesentliche Grund, nur Analy-
sen ab dem Jahr 2000 zu beriicksichtigen, lag darin begriindet,
dass somit bei den Spurenelementen weitgehend einheitliche
Bestimmungsgrenzen (BG) vorlagen. Im Anschluss wurden die
Datensatze aggregiert. Parallel dazu wurden die Stammdaten
aufbereitet, die hauptsachlich aus Angaben zum Messstellen-
namen, zu einem ldentifikationsschlissel, zu Koordinaten und
Ausbaudaten sowie aus stratigrafischen Angaben bestanden.
Messstellenbezogen wurde den Stammdaten zudem die jewei-
lige Punktinformation der Hydrogeologischen Ubersichtkarten
im MaBstab 1 : 200.000 (HUK200) und im MaBstab 1 : 400.000
(HUK400) zugeordnet. Danach wurde der Beschaffenheits- und
Stammdatensatz zusammengefihrt. Im Resultat lag ein Daten-
satz vor, der ungefahr 17.500 Analysen von 3.210 verschiedenen
Messstellen umfasste.

2.3 Plausibilitatspriifung der Beschaffenheitsdaten

Im Anschluss an die Aggregierung zu einem einheitlichen Daten-
satz wurden die Beschaffenheitsdaten einer stufenweisen Plausi-
bilitétspriifung unterzogen. An erster Stelle wurden Einzelwerte
anhand von recherchierten parameterbezogenen Spannweiten
gepriift. Die Spannweiten orientierten sich an Minimal- und Ma-
ximalwerten, die in geeigneten nationalen oder landesweiten
hydrogeochemischen Berichten zu finden waren (KUNKEL et al.,
2004; WAGNER et al.,, 2003). In der Regel sind Einzelwerte, die sich
um mehr als eine Grof3enordnung nach oben bzw. nach unten
von der oberen bzw. unteren Plausibilitdtsgrenze unterschieden,
aus dem Datensatz eliminiert worden. Im Ergebnis der Priifung
wurden im Mittel 0.7 % (max. 10 %) der Einzelwerte pro Parame-
ter entfernt. Durchschnittlich wurden 16 (max. 105) Einzelwerte
pro Parameter eliminiert. Nur bei den Parametern Nickel, Bismut,
Bor, Bromid, Eisen, Silizium sowie Strontium waren mehr als 1 %
der Einzelwerte von der Eliminierung betroffen.

Da aufgrund der Heterogenitdt des Datensatzes verschiedene
Bestimmungsgrenzen (BG) fiir einen Parameter vorlagen, war
es notwendig, die Werte unterhalb der BG einer zweiten sepa-
raten Plausibilitatspriifung zu unterziehen. Denn deren Anzahl
ist bei der Arbeit mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz entscheidend
und fallt insbesondere bei der Ableitung der Hintergrundwerte
(HGW) fiir Spurenelemente ins Gewicht. Auch hier wurden un-
tere und obere Plausibilitatsgrenzen festgelegt und alle Werte
auBlerhalb dieser Grenzen eliminiert. Fir die Festlegung der
Plausibilitdtsgrenzen wurden verschiedene Dokumentationen
Uber Bestimmungsmethoden mit Angaben zur unteren Grenze
des Anwendungsbereiches konsultiert (WAGNER et al., 2003;
LAWA, 2004). Aufgrund des Alters dieser Dokumentationen und
der Weiterentwicklung der Laboranalytik in den vergangenen
Jahren dienten die angegebenen Anwendungsgrenzen nur als
Richtwerte. Fiir die Festlegung der Plausibilitdtsgrenzen waren
Haufigkeitsverteilungen ausschlaggebend: Sowohl kleinere als
auch groBere BG eines Parameters wurden als unplausibel an-
genommen, wenn diese BG nur eine verhaltnismaBig geringe
Anzahl von Analysen betrafen. Da vor allem sehr hohe BG bei der
Arbeit mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz Stérfaktoren darstellen,
wurden diese grof3zligig entfernt. Hierbei wurden im Mittel 0,5 %

(max. 5 %) von Einzelwerten eliminiert. Pro Parameter wurden so
durchschnittlich 21 (max. 215) Werte aus dem Datensatz heraus-
genommen.

An dritter Stelle wurde eine analysebezogene Priifung durchge-
fuhrt. Hier war ein niedriger lonenbilanzfehler ausschlaggebend
fur eine weitere Verwendung der Daten. Voraussetzung fiir die
Berechnung des Fehlers war die Vollstandigkeit der Analysen in
Bezug auf die Hauptkationen und -anionen sowie die wichtigs-
ten Nebeninhaltsstoffe. Diese Bedingung wurde von fast 50 %
der Analysen des gesamten Beschaffenheitsdatensatzes erfillt.
Die lonenbilanz berechnet sich anhand der molekularen Aqui-
valentgehalte aller relevanten Kationen und Anionen dann wie
folgt:

Y Kationen (c,eq*)fz Anionen (c,eq”)
0.5#[Y, Kationen (c,eq*)+Y, Anionen (c,eq™)]

lonenbilanzfehler (%) = 100 (1)
Im Idealfall ist die Anzahl der positiv und negativ geladenen lonen
gleich. Abweichungen durch positive oder negative Ladungs-
Uberschiisse deuten auf Analysefehler hin. In der Regel werden
die lonenbilanzrechnungen in Abhédngigkeit von der Minerali-
sation (lonensumme) der Probe bewertet. In der Vergangenheit
wurden von der lonensumme abhdngig verschiedene plausible
Vertrauensbereiche angewandt (DVWK 128/1992; LAWA, 1993;
UBA, 2000). Firr den vorliegenden Datensatz wurde die Grenze
fir alle zu priifenden Analysen bei 10 % festgelegt. Ubertragen
auf den gesamten Datensatz wurden 2,5 % der Analysen als un-
plausibel eingestuft. Insgesamt standen nach erfolgter Selektion
17.055 Analysen von 3.156 Grundwassermessstellen zur Verfii-

gung.

2.4 Verfahrensweise bei Mehrfachanalysen

Fur mehr als 60 % der fir die Ableitung der Hintergrundwerte
(HGW) relevanten Messstellen liegen fiir den Zeitraum der Jahre
2000 bis 2016 Mehrfachanalysen vor. Um die Reprasentativitat
dieser Messstellen gleich zu gewichten, wurde fir die statisti-
sche Auswertung mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz mit einem
Wert pro Messstelle operiert. Fiir die Herleitung eines Wertes
pro Messstelle ist das arithmetische Mittel aller Analysen dieser
Messstelle gebildet worden. Der Mittelwert gilt als guter Schat-
zer des Zentrums einer Verteilung und ist sensitiv gegentiber
jedem Einzelwert der Verteilung. Letzteres bedeutet auch, dass
er im Gegensatz zu dem Lagemal3 Median stark durch Extrem-
werte beeinflusst werden kann. Dieser Effekt war gewtinscht, da
die Nivellierung von Extremwerten vor der Auswertung mit dem
Wahrscheinlichkeitsnetz dessen Ergebnisse verzerren wirde und
die HGW auf diese Weise kiinstlich nach unten gedriickt werden
wirden. Aus diesem Grund wurde auch auf eine weitere Prése-
lektion von Messstellen verzichtet.

Die Mittelwertbildung bei Parametern, bei denen Werte kleiner
der Bestimmungsgrenzen (BG) auftraten, folgte einer speziellen
Methode. Ziel war es, nach der Mittelwertbildung messstellen-
bezogene Werte kleiner der BG und Positivfunde klar trennen zu
kénnen. Dieses Vorgehen war fiir die Arbeit mit dem Wahrschein-
lichkeitsnetz essentiell. Daher wurde der messstellenbezogene
Mittelwert im Falle, dass die Werte mehrheitlich unter der BG
lagen, nur mit den Werten unterhalb der BG gebildet. Waren die
Analysen eines Parameters mehrheitlich Positivfunde bzw. war
die Anzahl zwischen Werten kleiner der BG und Positivfunden
gleich, wurde der Mittelwert nur auf Basis der Positivfunde ab-
geleitet. Das Verfahren bei Gleichstand steht auch in Zusammen-



HW 63.2019, H.4

DOI: 10.5675/HyWa_2019.4_2 Borrmann et al.: Ableitung geogener Hintergrund- und ... | Fachartikel

T Bei logarithmisch skalierter
Messwertachse kénnen
M auch lognormale Vertei-
lungen durch das Wahr-
scheinlichkeitsnetz  analy-

Wahrscheinlichkeitsnetzes
kdnnen Anomalien abge-
und somit die

3000 1
2750
S 25001 M = = i T
= 722501
[:F] ne
w2000
#1750
< 15001
= 12501
= 1000
2 750
< 5001
=il n
coO LU L L L L e L U
A s § 3558533 £ Ea P~ 252212888 T3 ERAT A6 FOT S
<L o % e & 5]
Parameter
Abbildung 2

Gesamtanzahl der (gemittelten) Werte pro Parameter. Differenziert wird zwischen der Anzahl der Positivfunde
(hellblau) und der Anzahl der Werte unterhalb der Bestimmungsgrenze (dunkelblau).
Total number of the (averaged) values per parameter. A distinction is made between the amount of positive values (light

blue) and values below the limit of determination (dark blue).
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Population wird dann der
Mittelwert, die Standardab-
weichung und das 90. Per-
zentil berechnet. Letzteres
wird als naturlicher Hinter-
grundwerte (HGW) dieser
Normalpopulation defi-
niert. Ausnahmen bilden

hang mit der Mindestanzahl an Werten oberhalb der BG, die fir
die Herleitung des HGW mithilfe des Wahrscheinlichkeitsnetzes
notwendig war.

Im Ergebnis ist in der Abbildung 2 die Datenbelegung fiir jeden
einzelnen Parameter dargestellt. Es zeigt sich, dass fiir die Haupt-
parameter und die physikochemischen Parameter elektrische
Leitfahigkeit, pH-Wert, Redoxpotential und Temperatur im Ver-
gleich zu den Spurenstoffen ausreichend Daten zur Verfiigung
stehen. Bemerkenswert ist, dass insbesondere bei den Spuren-
stoffen ein hoher Anteil von Werten kleiner der Bestimmungs-
grenze auftritt. Bei den Parametern Antimon, Cyanid, Chrom,
Quecksilber, Silber und Thallium Ubersteigt der prozentuale An-
teil sogar 80 %.

3.  Methodik zur Ermittlung der Hintergrund- und
Schwellenwerte

3.1 Ermittlung der Hintergrundwerte mittels Wahrschein-
lichkeitsnetzen

Wahrscheinlichkeitsnetze wurden von LEPELTIER (1969) entwi-
ckelt und beruhen auf der Darstellung kumulativer Haufigkeiten.
Es ist ein einfaches, grafisches Verfahren, um die Verteilung der
Werte einer Variablen zu analysieren. Im Wahrscheinlichkeitsnetz
ist auf der Abszisse die Verteilung x einer Zufallsvariable abge-
tragen. Auf der Ordinate hingegen werden nicht die Werte von
x, sondern deren Verteilungsfunktionswerte dargestellt, die wie
folgt berechnet werden:

1 o £
@ (x) = Ef_me zdt ()

Auf diese Weise werden Normalverteilungen oder auch normal-
verteilte Abschnitte einer Zufallsvariable als Gerade abgebildet.
Eine Normalpopulation ist dementsprechend durch optische
Priifung identifizierbar. Mischungen verschiedener Populationen
- auch anomaler Populationen — erscheinen im Wahrscheinlich-
keitsnetz als Teilgeraden unterschiedlicher Lange und Steigung.
Dariuiber hinaus sind die Verteilungsparameter flir den ausge-
wahlten Geradenabschnitt einfach zu bestimmen. Der Mittelwert
entspricht dem Median und die Steigung der Geraden gibt die
Standardabweichung vor (Abb. 3).

pH-Wert und Sauerstoff:
Bei diesen wird neben den
90. Perzentil auch das 10. Perzentil ausgewiesen. Die unteren
Konzentrationsbereiche sind von héherer Relevanz in Bezug auf
die Zustandsbewertung von Grundwasserkdrpern, da so saure
beziehungsweise sauerstoffarme Flachen identifiziert werden
kénnen.

Zur Identifizierung der Normalpopulation und Ermittlung der
statistischen KenngroBen wurde eine eigens fiir die Ableitung
von HGW programmierte Excel-Anwendung eingesetzt — das so-
genannte "Probnet". In dieser Anwendung kann zwischen norma-
len und lognormalen Verteilungen unterschieden werden. In der
Regel wurde bei den Parametern von einer lognormalen Vertei-
lung ausgegangen. Auch ist bereits der Umgang mit Werten un-
terhalb der Bestimmungsgrenze (BG) programmiert. Diese Werte
gehen nicht direkt in die Ableitung des HGW ein, sondern nur
deren prozentualer Anteil wird im unteren Bereich der Verteilung
entsprechend extrapoliert. Das heif3t, die Daten unterhalb der BG
werden Probnet-intern geldscht, aber durch die Extrapolation in
vollem Umfang beriicksichtigt. Da die Geradenparameter direkt
Uber eine Regression berechnet werden, ist die Extrapolation in
diesem Verfahren erlaubt.

In Abbildung 3 ist die Extrapolation im unteren Bereich exempla-
risch fir den Parameter Ortho-Phosphat dargestellt. Hier wird der
im Probnet identifizierte Geradenabschnitt (dunkelblaue Linie),
der durch die diskreten normalverteilten Werte (hellblaue Punk-
te) definiert wird, erweitert. Durch die Extrapolation (griin gestri-
chelte Linie) verschiebt sich der Wertebereich in der Grafik nach
rechts und wird so verkiirzt, als ob iber den gesamten unteren
Bereich Werte vorliegen wiirden. Entsprechend dndert sich auch
die Steigung der Geraden.

Das kann - wie im vorliegenden Fall — den Effekt haben, dass
der berechnete Mittelwert kleiner als das Minimum der vorlie-
genden Positivfunde der Normalpopulation ist. Wirde man die
Daten unterhalb der BG wie Positivfunde behandeln, kdme es in
der Darstellung im Wahrscheinlichkeitsnetz hingegen zu einer
Stufenbildung, die die Auswertung verfalschen und erschweren
wiirde. Da einige Parameter auch trotz dieses Vorgehens Stufen
im unteren Bereich aufwiesen, wurden diese Konzentrationsab-
schnitte unter der Annahme, dass es sich dabei um nicht als un-
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Exemplarische Konzentrationsverteilung von Ortho-Phosphat [mg/I] im Wahrscheinlichkeitsnetz. Darstellung wur-

Exemplarily probability plot displaying the concentration distribution of ortho-phosphate [mg/l]. The plot was generated

Sachverstand des Bearbei-

ters abhéngig, da Kenntnis-

se der regionalen hydrogeologischen Verhdltnisse hierfiir von
Bedeutung sind. Unterstiitzt wurde die Identifikation der Nor-
malpopulation durch eine Probnet-unabhéngige Visualisierung
der Verteilung der Parameter in Histogrammen und Kastengra-
fiken. Zur Kontrolle der Ergebnisse sind im Probnet auBerdem
zwei verschiedene statistische Tests eingebaut, die priifen, inwie-
fern die Population eines Geradenabschnittes signifikant normal-
verteil ist.

PrufgroBen sind  einerseits der d’Agostino-Pearson-Test
(D'AGOSTINO et al,, 1990) und andererseits die Korrelationsana-
lyse nach RYAN & JOINER (1976).

Um einen statistisch gesicherten HGW zu erhalten, wurde die
Mindestanzahl der Werte, die eine Normalpopulation beschrei-
ben, auf zehn Werte oberhalb der BG festlegt. Liegen mehr als
90 % der Werte unterhalb der BG vor, kann das 90. Perzentil nicht
anhand diskreter Werte ermittelt werden. Vor allem die Neben-
und Spurenstoffe waren davon betroffen. Daher wurden in die-
sen Fallen andere statistische Verfahren eingesetzt (vgl. Kap. 3.2).
Bei der Auswertung mit dem Probnet wurde zumindest bei den
Hauptkationen und -anionen darauf geachtet, dass nicht mehr
als 45 % der Werte durch die Abtrennung von Anomalien ent-
fernt worden. Dieses Kriterium konnte bei Neben- und Spuren-
stoffen aufgrund der hohen Anzahl an Werten unterhalb der BG
nicht angewandt werden.

3.2 Anwendung weiterer statistischer Verfahren bei unzu-
reichender Datenbasis
Die Anwendung des Probnets zur Ausweisung und Charakterisie-
rung einer Normalpopulation wurde, wie beschrieben, auf eine
Mindestanzahl von zehn Werten oberhalb der BG begrenzt. Wenn
dementsprechend nach der Abtrennung von Anomalien weni-
ger als zehn diskrete Werte vorlagen, wurden andere Methoden
zur Ableitung eines HGW eingesetzt. Das betraf insbesondere die
Neben- und Spurenstoffe. In der Einheit "Basische Magmatite"

(BZE 14) konnte das Wahrscheinlichkeitsnetz generell nicht ein-
gesetzt werden, da hier nur zwei Messstellen vorlagen.

Fur die alternativen statistischen Verfahren wurden aufgrund
mangelhafter Datenlage nicht die messstellenbezogenen Mittel-
werte, sondern die Einzelwerte von allen Analysen ausgewdhlter
Messstellen einbezogen. Dafiir wurden die Werte unterhalb der
BG halbiert. Lagen insgesamt weniger als zehn Analysen vor,
wurde der Mittelwert als HGW ausgewiesen. Bei weniger als zwei
Analysen wurde kein HGW festgelegt — hier ist zur Ausweisung
eines reprasentativen HGW vorerst eine weitere Datenerhebung
erforderlich. Bei mehr als zehn Analysen wurde der HGW rangsta-
tistisch berechnet und in Anlehnung an SCHLEYER & KERNDORFF
(1992) lber das 84,1 Perzentil bestimmt. Fur die Parameter
pH-Wert und Sauerstoff wurde zusétzlich das 15,9 Perzentil be-
stimmt.

Sowohl bei dem rangstatistischen Verfahren, als auch bei der
Mittelwertbildung wurde von einer expliziten Ausweisung einer
Normalpopulation und deren statistischen Charakterisierung ab-
gesehen. Fir die Anwendung von dem rangstatischen Verfahren
und die Mittelwertbildung wurde eine Praselektion der Daten
vorgenommen, da durch diese Verfahren extrem hohe Analyse-
werte nicht identifiziert und abgetrennt werden kénnen.

Um dem Ziel nahe zu kommen, nur die Analysen unbeeinflusster
Messstellen zu berlicksichtigen, wurden erstens nur Messstellen
ausgewahlt, deren Konzentrationen bei den Hauptparametern
zu dem geogenen Normalbereich der jeweiligen Parameter in
der jeweiligen Einheit zdhlten. Daftir wurden die Maximalwerte
der im Wahrscheinlichkeitsnetz ermittelten Normalpopulationen
als obere Schranken ausgewiesen. Messstellen, deren Mittelwer-
te die Schranke des jeweiligen Hauptparameters tGberschritten,
wurden fir die weiteren Berechnungen nicht beriicksichtigt.
Wies eine Messstelle zu einem Hauptparameter keine Analysen
auf, wurde sie ebenfalls nicht in die weiteren Schritte einbezo-
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gen. Insgesamt wurden auf diese Weise 1.200 Messstellen selek-
tiert, die in Bezug auf die Konzentrationen der Hauptparameter,
den geogenen Hintergrund in ihrer jeweiligen Einheit reprasen-
tierten. Die Datenbasis wurde dadurch auf 8.471 Analysen be-
schrankt.

Insbesondere fiir Schwermetalle wurde festgestellt, dass diese
Praselektion unzureichend ist. Dies betraf beispielsweise anthro-
pogene Beeinflussungen, wie Deponien. Daher wurde hier noch
eine zusatzliche Auswahl getroffen: Erstens wurden ausgewahlte
Messstellen aufgrund betrachtlicher anthropogener Beeinflus-
sung ausgeschlossen. Zweitens wurde fiir die Metalle Arsen,
Blei, Bor, Cadmium, Chrom, Kobalt, Kupfer, Nickel und Queck-
silber einheitsbezogen das 90. Perzentil von der beschriebenen
Datengrundlage bestimmt und die Einzelwerte oberhalb dieser
Perzentile (parameter- und einheitsbezogen) entfernt. Zudem
wurden Einzelwerte unterhalb der BG ausgeschlossen, die die
Konzentration des jeweiligen Geringfiigigkeitsschwellenwertes
(LAWA, 2017) Uberschritt. Auf Basis der praselektierten Analysen
wurde dann das 84,1 Perzentil parameterbezogen fiir Einheiten
berechnet, die mehr als neun Analysen zahlten. Es wurde zusatz-
lich eine Unterscheidung in Bezug auf den Anteil der Analysen
unterhalb der BG getroffen. Lagen mehr als 84,1 % der Werte, auf
deren Grundlage ein HGW abgeleitet wurde, unterhalb der BG,
wurde dies gesondert gekennzeichnet. Grund hierfiir war, dass
in diesen Fallen der abgeleitete HGW auf oder zwischen eine
BG fallt und dieser Aspekt beispielsweise bei dem Vergleich von
HGW von Gewicht ist.

3.3 Ermittlung der Schwellenwerte pro Grundwasser-
korper

Zur Ausweisung der Schwellenwerte (SW) fiir die neun zentralen

Parameter der Grundwasserverordnung (GrwV, ohne Nitrat) auf

Ebene der Grundwasserkorper wurde zunachst gemafl folgender

Formel ein Vergleichswert fiir den betrachteten Grundwasserkor-

per (VWgy«) ermittelt:

VWewk = Xi255E ?'Gﬂ * HGWy) (3)
GWK

Dabei steht k fiir die verschiedenen Einheiten und HGW, flir den

Hintergrundwert (HGW) in der jeweiligen Einheit. Die Gesamtfla-

che des Grundwasserkorpers wird durch Ay reprasentiert und

die Teilflache der jeweiligen Einheit durch Ay gy

Der parameterbezogene Hintergrundwert HGW, wurde nach den
im vorherigen Abschnitt beschriebenen Methoden bestimmt.
Besitzt eine Einheit keinen Flachenanteil im betrachteten Grund-
wasserkorper, hat der entsprechende Summand den Betrag Null.

Dem Grundwasserkorper wurde, wenn der grundwasserkor-
perbezogene Vergleichswert VW, niedriger als der in der
GrwV festgelegte SW war, der SW der GrwV zugewiesen. War
der grundwasserkorperbezogene Wert hoher als der gesetzlich
vorgegebene SW, wurde der SW fiir diesen Grundwasserkorper
auf den zuvor berechneten grundwasserkorperbezogenen Wert
heraufgesetzt.

Die dargestellte Methode zur Ableitung der SW hat den Vorteil,
dass dieses Verfahren einfach und schnell zu realisieren war. Zu-
dem ist hiermit eine Vergleichbarkeit mit den auf Bundesebene
angewandten Methoden zur Bestimmung der Geringfligigkeits-
schwellenwerte gegeben (LAWA, 2016).

Nachteilig erweist sich, dass der SW rdumlich nur eingeschrankt
differenziert ausfillt. Denn lokal kann es zur Unter- bzw. Uber-
schatzung der dort anzutreffenden Hintergrundkonzentration
durch den SW kommen. Denn bei der Berechnung des grund-
wasserkorperbezogenen Vergleichswertes sind die HGW auf Ebe-
ne der Bezugseinheiten relevant. Diese wiederum werden durch
alle Messstellen bestimmt, die zur Normalpopulation in dieser
Einheit zdhlen — dementsprechend grundwasserkorperiibergrei-
fend. Auf der anderen Seite konnen mithilfe der Methode des fla-
chengewichteten Mittels auch Grundwasserkorper mit einer ge-
ringen Anzahl an Messstellen einen SW zugewiesen bekommen.
In Gebieten innerhalb eines Grundwasserkorpers mit grof3en
Differenzen zwischen HGW und SW ware eine Ausweisung eines
abweichenden SW fir einen Teil des Grundwasserkdrpers mog-
lich (§ 5, Absatz 3 GrwV). Jedoch zeigt sich diese Anwendung in
Hinblick auf Bewirtschaftungsplane fir die Grundwasserkorper
als wenig praktikabel. Daher wurde von dieser Mdglichkeit kein
Gebrauch gemacht.

4. Ergebnisse und Diskussion zu den ausge-
wiesenen Hintergrund- und Schwellenwerten

4.1 Ergebnisse und Diskussion zu den Hintergrund- und
Schwellenwerten ausgewédhlter Parameter

Hintergrundwerte (HGW) wurden fiir die sieben Hauptinhalts-
und acht Nebeninhaltsstoffe, sowie 25 Spurenstoffe und sieben
physikochemische Parameter ausgewiesen. Bei der Ableitung
von HGW nicht beriicksichtigt wurden die Parameter Nitrat und
adsorbierbare organische Halogen-Verbindungen (AOX), deren
deutliche anthropogene Uberprigung die Identifikation einer
geogenen Komponente mit den angewandten Methoden nicht
ermdglicht. Bei Nitrat wird als HGW und Schwellenwert (SW) ein-
heitlich der Wert aus der Grundwasserverordnung (GrwV) von
50 mg/I verwendet. Generell wird der geogene Anteil bei Nitrat
als sehr gering eingestuft, da es aufgrund der hohen Loslichkeit
von Nitratsalzen nur unter spezifischen Bedingungen zur Ge-
steinsbildung kommen kann. Hauptsachlich die Abbauprodukte
organischer Substanzen im Boden und Grundwasser bilden den
natirlichen Anteil. SCHLEYER & KERNDORFF (1992) stufen den
geogenen Hintergrund im Lockergesteinsbereich bei 30 mg/l,
im Festgesteinsbereich bei bis zu 35 mg/I (Kalkstein) ein. AOX als
Summenparameter flir adsorbierbare organische Halogenver-
bindungen und damit flir Giberwiegend nicht geogen im Grund-
wasser vorkommende Substanzen ist ebenfalls nicht geeignet
fur die Ausweisung geogener Anteile.

Fir mehrere Parameter lagen 90 % der Werte unter der Bestim-
mungsgrenze (BG), sodass nur alternative statistische Verfahren
eingesetzt werden konnten. Exemplarisch hierfiir steht Cya-
nid, bei dem auch ein anthropogener Einfluss bei sich leicht
bildenden und sehr stabilen Metall-Cyano-Komplexen nicht
ausgeschlossen werden kann. Daher wurden fiir diesen Stoff
keine HGW abgeleitet. Fiir andere Parameter ohne diese deutlich
ausgeprdgte, anthropogene Komponente im Grundwasser hin-
gegen schon: Antimon, Chrom, Quecksilber, Silber, Thallium und
Zinn. Aufgrund der hohen Parameteranzahl werden im Folgen-
den exemplarisch nur die Ergebnisse zu den Parametern Chlorid,
Sulfat und Ammonium dargestellt.

4.1.1 Chlorid
Die Hintergrundwerte (HGW) von Chlorid sind fir die verschie-
denen Bezugseinheiten (BZE) als Balkendiagramm in der Abbil-
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Einheitsbezogene Hintergrundwerte des Parameters Chlorid. Die rote horizontale Linie kenn-
zeichnet die Hohe des Schwellenwertes laut Grundwasserverordnung von 250 mg/I.
Unit-based background levels of the parameter chloride. The red horizontal line marks the threshold
of 250 mg/| defined by the Groundwater Ordinance.

Storung gelten zudem als Entlastungsgebie-
te salinar betonter, meist zechsteinburtiger
Tiefenwasser (LAGB, 2007). Aufgrund der genannten anthropo-
gen verursachten und sekunddr geogenen Versalzungserschei-
nungen nimmt die Salzbelastung der Saale sichtbar bis zur Miin-
dung in die Elbe zu.

Die Salzfracht der Elbe wiederum wird besonders durch den Zu-
fluss der Saale gepragt. Bei beiden Flissen ist von Austauschpro-
zessen zwischen Oberflaichen- und Grundwasser auszugehen,
d. h. hier bestimmt der Chloridgehalt des Oberflaichenwassers
auch den des Grundwassers. Dass der Sliden Sachsen-Anhalts
salzbelastet ist, wird gleichfalls durch die im Studen lokalisierten
verschiedenen Binnensalzstellen belegt. Das ausgepragt Nord-
Stidkonzentrationsgefalle wird durch die aktuellen HGW wider-
gespiegelt.

Bei den Festgesteinen sind die BZE "Zechstein" und "Altpaldozo-
ikum" durch niedrige Hintergrundkonzentrationen auffallig. For-
mationen der Einheiten "Muschelkalk’, "Buntsandstein", "Keuper,
Jura, Kreide", sowie "Sauren Magmatite" zeigen Hintergrundge-
halte zwischen 120 bis 160 mg/I auf. In zuletzt genannten hy-

drogeologischen Einheiten treten Chloridkonzentrationen tber
100 mg/l markant an den tektonischen Stérungen zutage. Diese
streichen hauptsachlich von Nordwest nach Stidost und kénnen
das Aufsteigen hochmineralisierter Wasser begiinstigen.

Erhohte Chloridgehalte haben jedoch noch andere Ursachen. In
der Einheit "Muschelkalk" mitbestimmend fiir einen HGW gréRer
150 mg/I sind beispielsweise die Schichtwdasser des Stal3furtkar-
bonats. Teils handelt es sich dabei um salinare Reliktlésungen
(MUHLENWEG et al., 1997). Hohere Konzentrationen im Bunt-
sandstein sind wiederum zum Beispiel durch Proben vom ehe-
maligen Hittenstandort Helbra beeinflusst. Das Mansfelder Land
giltals durch den Bergbau anthropogen stark tiberprégte Region.
Fur die "Sauren Magmatite" erscheint der ausgewiesene HGW
relativ hoch. In der Regel gelten kristalline Gesteine als gering
mineralisiert. Dies zeigen jedoch nur die Grundwasserproben der
im Harz gelegenen Quellen. Die Intrusionsgesteine der Magde-
burger-Flechtinger Hochlage und des Halleschen Vulkanitkom-
plexes hingegen weisen weitaus héhere Konzentrationen auf.

4.1.2 Sulfat
Die Hintergrundgehalte sind fiir den Parame-

ter Sulfat in der Abbildung 5 als Balkendia-
gramm dargestellt. Der Schwellenwert (SW)
nach der Grundwasserverordnung (GrwV,
2017) von 250 mg/l wird bei der Mehrheit
der Einheiten Uiberschritten.

Im Festgesteinsbereich zeichnen sich nur
die Bezugseinheiten (BZE) "Altpaldozoikum?,
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Abbildung 5

Einheitsbezogene Hintergrundwerte des Parameters Sulfat [mg/I]. Die rote horizontale Linie
kennzeichnet die Hohe des Schwellenwertes laut Grundwasserverordnung von 250 mg/I.
Unit-based background levels of the parameter sulfate [mg/I]. The red horizontal line marks the

threshold by of 250 mg/I defined by the Groundwater Ordinance.

"Saure Magmatite" und "Basische Magmati-
te" durch niedrige Sulfatgehalte aus. Ahnlich
wie bei Chlorid konzentrieren sich niedrige
Konzentrationsbereiche auf die nordlich
gelegenen quartdren und tertidren Schich-
ten. Sehr ausgepragt sind die Unterschiede
zwischen den Hintergrundwerten (HGW) der
kdnozoischen Schichten im Lockergesteins-
bereich im Stidosten Sachsen-Anhalts bzw.
im Festgesteinsbereich. In den kanozoisch
gefillten Talbildungen und Randsenken im
Bereich des Subherzyn sind durch sedimen-
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tare Prozesse lokal auch mesozoische und teils sulfathaltige Ma-
terialien mit den Lockergesteinen vermischt. Zudem sind die Ta-
ler Entlastungsgebiete von Grundwassern, die in mesozoischen
Festgesteinen gebildet wurden und dementsprechend auch
durch diese hydrochemisch geprégt sind.

Den HGW fir die quartédren und tertidaren Einheiten im Festge-
steinsbereich, die zwischen 570 bis 700 mg/l schwanken, stehen
in den nordlichen Lockergesteinseinheiten Werte von maximal
315 mg/l ("Flussauen mit Auenlehmdecke", GR1 Nord + Siid) ge-
geniiber. Durch die geologischen Strukturen der Subherzynen
Senke kénnen diese hohen Konzentrationen in den Lockerge-
steinen erklart werden.

Das Gebiet ist u. a. durch den Wechsel von silikatischen Schich-
ten, Karbonaten und Salzgesteinen charakterisiert. Von einer
Beeinflussung durch salinare Tiefenwasser in den Niederungsbe-
reichen ist auszugehen (LAGB, 2007). Weiterhin sind auch an der
Saale auf der Hohe von Halle und im Saalemiindungsgebiet sehr
hohe Sulfatkonzentrationen anzutreffen. In diesen Bereichen
ist jedoch auch aufgrund der nahegelegenen Industrie- und
Bergbaugebiete (Pyritverwitterung) von einem anthropogenen
Einfluss auszugehen. Zumal die atmosphdrische Deposition
von Sulfat insbesondere an Kraftwerkstandorten im Suden des
Landes im Vergleich zu den anderen Gebieten in Sachsen-Anhalt
betrachtlich ist. Zudem ist fur die Hauptterrassen des Ostens bis
Sudostens von Halle im Bereich der Halle-Stérung oder auch im
Raum Koéthen, in denen die quartdren Schichten direkt auf dem
sulfatfihrenden Rupelton aufliegen, der Aufstieg hoch minerali-
sierte Wasser bekannt. Das Tertidr ist allgemein wegen der Braun-
kohle fiihrenden Schichten durch eine hohe Hintergrundkonzen-
tration von Sulfat gekennzeichnet.

Bei den Festgesteinen besitzt die BZE "Zechstein" mit einem
HGW von 658 mg/I die héchste Hintergrundkonzentration. Dies
ist aufgrund der gipshaltigen Schichten plausibel. Mit einem Hin-
tergrundgehalt von 613 mg/I rangiert die BZE "Muschelkalk" an
zweiter Stelle in Bezug auf die Konzentrationshohe in den Fest-
gesteinen. In den Hauptverbreitungsgebieten des Muschelkal-
kes zeichnen sich die Grundwaésser durch Calcium und Sulfat als
Hauptkomponenten aus.

Fir die BZE "Anthropogen verdndert (Tage-

niumkonzentrationen unter anoxischen Bedingungen erhoht
vorliegen kdnnen, wird bei der Gegeniberstellung der Hinter-
grundwerte (HGW) von bedeckten und unbedeckten Grundwas-
serleitern deutlich. Insbesondere die Niederungen sind durch
diesen Konzentrationskontrast charakterisiert.

Es ist gleichfalls deutlich, dass die HGW in den quartaren Einhei-
ten im Lockergesteinsbereich hoher als die Werte der vergleich-
baren Einheiten im Festgesteinsbereich sind. Grundsatzlich
wird in diesen Gebieten der anthropogen bedingte Eintrag von
Ammonium in das Grundwasser gemessen an der Landnutzung
relativ dhnlich sein. Die niedrigen Hintergrundgehalte in den
Festgesteinen kénnen jedoch mit dem Sauerstoffreichtum der
hier vorkommenden Wasser erklart werden.

Auf der anderen Seite sollte bei dieser Betrachtung auch bertick-
sichtigt werden, dass organische Substanzen, deren Abbaupro-
dukt Ammonium sein kann, auf natirliche Weise in verschiede-
nen geologischen Schichten angereichert worden. Somit liegt
fuir das braunkohlefiihrende Tertidr ein HGW von bis zu 0,52 mg/I
vor. Der natlrlich bedingte Nahrstoffreichtum der Flussauen
ist auch ein Erklarungsansatz fir die hohen Ammoniumgehal-
te. Insbesondere Auenlehme sind durch die Anreicherung von
schwach humosem Material charakterisiert. Die an fast 1 mg/I
heranreichende Hintergrundkonzentration von Ammonium in
der BZE 15 kann einerseits in den Tagebaugebieten auf das Vor-
handensein der Braunkohle zurlickgefiihrt werden. Andererseits
liegen in diesen Gebieten auch oft Schwefel-Eisen-Verbindungen
vor, so dass Nitrat unter reduzierenden Bedingungen zu Ammo-
nium umgewandelt werden kann.

4.1.4 Schwellenwerte

Die auf Ebene der Bezugseinheiten (BZE) abgeleiteten Hinter-
grundwerte (HGW) kénnen sich regional von den berechneten
Vergleichswerten auf Ebene der Grundwasserkdrper unter-
scheiden. Ursachlich hierfiir ist die Methode der Bildung des
flichengewichteten Mittels. Dementsprechend wird der auf
Grundwasserkorperebene abgeleitete Vergleichswert durch die
hydrochemische Auspragung der BZE dominiert, die den grof3-
ten Flachenanteil am Grundwasserkorper besitzen. Hierdurch

bau beeinflusst)" wurde ein HGW von annah-
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derungen (GR1 Nord+Sid)", "Flussauen mit
Auenlehmdecke", "Tertiar (GR5+GR8+Saale
EZG)" und die "Anthropogen verandert (Ta-
gebau beeinflusst)" (BZE 15). Dass Ammo-

Einheitsbezogene Hintergrundwerte des Parameters Ammonium [mg/I]. Die rote horizontale
Linie kenn-zeichnet die Hohe des Schwellenwertes laut Grundwasserverordnung von 0,5 mg/I.
Unit-based background levels of the parameter ammonium [mg/I]. The red horizontal line marks the
threshold by of 0.5 mg/I defined by the Groundwater Ordinance.
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kann es zur lokalen Unterschiatzung oder auch Uberschitzung
des eigentlichen Hintergrundgehaltes kommen.

Zudem ist noch auf einen weiteren Aspekt bei der Ermittlung
der Schwellenwerte (SW) auf Ebene der Grundwasserkorper auf-
merksam zu machen: Aufgrund der Bildung des flaichengewich-
teten Mittels der HGW von den im Grundwasserkorper enthalte-
nen BZE wird der SW auch durch die hydrochemischen Analysen
von Messstellen, die in anderen Grundwasserkdrpern lokalisiert
sind, bestimmt. Das heif3t, ein direkter Abgleich von den Konzen-
trationen der im Grundwasserkorper enthaltenen Messstellen
und den abgeleiteten SW sollte nur unter Berlicksichtigung der
eben beschriebenen Gesichtspunkte erfolgen.

Grundwasserkdrper, deren Vergleichswerte oberhalb der gesetz-
lich vorgeschriebenen SW liegen, bekommen den Vergleichswert
als SW zugewiesen. Im umgekehrten Fall entspricht der SW des
Grundwasserkorpers dem gesetzlich vorgeschriebenen SW. Nur
die Parameter Chlorid, Sulfat und Ammonium zeigen regional
Abweichungen zu dem gesetzlichen SW auf.

Insbesondere bei dem Parameter Sulfat kommt es Gberregional
zu Uberschreitungen des SW von 250 mg/I. Insgesamt betroffen
davon sind 56 % der Landesflachen. An zweiter Stelle rangiert
Ammonium mit einem prozentualen Flachenanteil von 17 %, bei
denen der SW Uberschritten ist. Bei Chlorid hingegen gibt es nur
verhaltnisméaBig kleine Flachen mit einer Schwellenwertiiber-
schreitung.

4.2 Vergleich mit anderen Verfahrensweisen

Die neu ausgewiesenen Hintergrundwerte (HGW) und Schwel-
lenwerte (SW) kdnnen anhand der bereits im Jahr 2008 fiir das
Land Sachsen-Anhalt ermittelten Werte gemessen werden
(HYDOR, 2008) und auch mit den auf Bundesebene abgeleiteten
Werten verglichen werden (WAGNER et al., 2014). Hierbei ist je-
doch zu beachten, dass es nicht nur methodische Unterschiede
gibt bzw. Unterschiede bei der Praselektion der Daten, sondern
auch die gewahlten Bezugseinheiten nur teilweise kongruent
miteinander sind.

Festzuhalten ist, dass sich die Datengrundlage fiir das beschrie-
bene Projekt gegenliber vergangenen Projekten erheblich ver-
bessert hat. Dies betrifft nicht nur den Umfang des Analyseda-
tensatzes, sondern auch die Qualitat der Laboranalysen. Jedoch
enthalt der aktuelle Datensatz nur Analysen ab dem Jahr 2000
mit der Folge, dass dieser zwar einerseits aufgrund der hohen
Messstellenanzahl und -dichte reprdsentativer ist. Andererseits
ist jedoch auch von einer stirkeren anthropogenen Uberpra-
gung auszugehen.

Methodisch wurden im Jahr 2008 die HGW durch Rangstatistik
ermittelt. Zuvor wurden die Analysedaten nach bestimmten hy-
drogeologischen Kriterien vorselektiert und anhand von Schwel-
lenwertliberschreitung  verschiedenen Beeinflussungstypen
(Typ Schwermetalle, Versauerung, Nahrstoff, Versalzung, diffuse
Beeinflussung) zugeordnet.

Die Schwellenwerte wurden auf Grundlage von hydrogeochemi-
schem a-priori-Wissen durch verschiedene Perzentile definiert.
Analysen mit Schwellenwertiiberschreitung wurden aus dem
Datensatz sukzessive entfernt. Letztlich wurden nur 33 % der
Analysedaten als unbeeinflusst bewertet. Zur besseren Charak-

terisierung der unbeeinflussten Wasser wurden dariiber hinaus
Daten aus Berechnungsroutinen des Programmes KONTA06
genutzt. Mithilfe dieses Programms kdnnen Beschaffenheits-
mustern ermittelt werden (GABRIEL et al., 2007). Die Hinter-
grundgehalte selbst wurden auf Basis der als unbeeinflusst einge-
stuften Analysen liber Spannweiten ausgewiesen, diedas 15,9 und
84,1-Perzentil umfassten.

Bei der aktuellen Ausweisung von HGW wurden zumindest bei
der Ermittlung mithilfe des Wahrscheinlichkeitsnetzes relativ
wenige Messstellen bzw. einzelne Analysen aufgrund von hy-
drochemischen Auffdlligkeiten ausgeschlossen, da Anomalien
theoretisch mithilfe des Wahrscheinlichkeitsnetzes identifiziert
und abgetrennt werden kdnnen. Durch dieses Vorgehen blieb
die Datenbasis sehr umfangreich. Auf der anderen Seite flihrte
dies jedoch dazu, dass Parameter mit einem hohen Anteil an
anthropogen Uberprdagten Analysen die Ableitung des HGW
mithilfe des Wahrscheinlichkeitsnetzes erschwerten, da die anth-
ropogen beeinflusste Population mit der Hintergrundpopulation
vermischt war. Dies spiegelt sich dementsprechend durch ge-
genliber im Jahr 2008 haufig erhéhte Hintergrundgehalte wider.

Fur die bundesweit seitens der Staatlichen Geologischen Dienste
(SGD) und der Bundesanstalt fir Geowissenschaften und Roh-
stoffe (BGR) ausgewiesenen HGW wurden hingegen Messstellen,
bei denen eine anthropogene Beeinflussung bekannt war (z. B.
Uberwachungsmessstellen von Deponien und Altlasten) oder
auffallige Analysen aus dem Umfeld von Bergbaugebieten aus
dem fir die Ermittlung der HGW relevanten Datensatz ausge-
schlossen, obwohl auch hier Wahrscheinlichkeitsnetze Anwen-
dung fanden. Zudem wurden in dem Lockergesteinsbereich auf-
grund der bekannten geogenen Tiefenzonierung nur Analysen in
den oberen 50 m beriicksichtigt.

Bei der Arbeit mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz wurde - sowohl
auf Landes- wie auch auf Bundesebene — nur ein Wert pro Mess-
stelle eingesetzt. Die aktuellen HGW wurden auf Basis von Mit-
telwerten bestimmt. Auf Bundesebene wurde zur Auswertung
jeweils die neuste vollstandige Analyse pro Messstelle herange-
zogen.

Die einheitsbezogene Ermittlung der HGW basierte im Jahr 2008
auf 13 hydrogeologischen Bezugseinheiten, die mit den 14 Be-
zugseinheiten (BZE) und deren Untergliederung nur teilweise
kongruent waren. Fiir anthropogene Abgrabungs- und Aufschdit-
tungsgebiete wurden 2008 keine HGW bestimmt. Entsprechend
wurden diese gleichfalls nicht bei der Bestimmung der SW auf
Ebene der Grundwasserkorper berlicksichtigt.

Die HGW auf Bundesebene sind pro Hydrogeochemischer Einheit
(HGC) ausgewiesen worden. Die Abgrenzung der HGC basiert auf
der HUK200 von Deutschland. Die verschiedenen Einheiten der
HUK200 wurden unter geologisch-genetischen und hydrogeolo-
gischen Gesichtspunkten zu den HGC aggregiert. Im Allgemei-
nen wird daher eine HGC als weitgehend homogen in Bezug
auf deren hydrogeochemischen Charakteristika betrachtet. Auf-
grund der lateralen und vertikalen Inhomogenitédten im Locker-
gesteinsbereich wurden die HGC anhand der hydrogeologischen
Raumgliederung Deutschlands zusatzlich angepasst. Dennoch
sind im Lockergesteinsbereich die vertikalen Lagerungsbedin-
gungen durch die HGC nicht so differenziert wie durch die BZE
abgebildet. Im Festgesteinsbereich hingegen wird durch die HGC



HW 63.2019, H.4

starker der lithologische Charakter der grundwasserfiihrenden
Gesteinseinheit betont. Fiir Sachsen-Anhalt sind 54 verschiedene
HGC von Relevanz. Beim Vergleich der Hintergrundgehalte &hn-
licher Einheiten nach erfolgter Zuordnung von HGC zu BZE hat
sich gezeigt, dass es zu gréBeren Differenzen kommen kann. Eine
Ursache hierfiir sind sicherlich auch die regionalen hydroche-
mischen Unterschiede in einer Einheit. Beispielsweise liegen im
Allgemeinen die Hintergrundhalte fiir den Parameter Chlorid im
Lockergesteinsbereich relativ nah beieinander. Ausnahme bildet
jedoch die Einheit,Flussauen mit Auenlehmdecke” (GR5 + GR8 +
Saale EZG). Hier ist der ermittelte Hintergrundgehalt doppelt
so hoch wie die Hintergrundkonzentrationen in vergleichbaren
HGC. Bei dem Parameter Ammonium wiederum liberschdtzen
die auf Bundesebene ausgewiesenen Hintergrundwerte die lo-
kalen Hintergrundgehalte in fast allen Einheiten. Gleiches gilt fir
Ortho-Phosphat. Eine solche Gegenuberstellung macht deutlich,
wie wichtig die Ausweisung von Hintergrundgehalten auf regio-
naler Ebene ist, um den lokalen hydrogeologischen Besonderhei-
ten Rechnung zu tragen.

5. Schlussbetrachtung

Mithilfe von Wahrscheinlichkeitsnetzen und anderen statisti-
schen Verfahren wurden die Hintergrundwerte fur das Grund-
wasser in Sachsen-Anhalt fir anndhrend 50 Parameter bestimmt.
Die Datenbasis umfasste nach erfolgter Aufbereitung etwa
17.060 Analysen von anndhrend 3.160 Grundwassermessstellen.
Da derEinsatzdes Wahrscheinlichkeitsnetzes bei wenigerals zehn
gegebenen Analysewerten oberhalb der Bestimmungsgrenze an
seine Grenzen stof3t, fanden insbesondere bei den Spurenstoffen
aufgrund einer unzureichenden Datenbasis alternative statisti-
sche Verfahren zur Ermittlung von Hintergrundwerten Anwen-
dung. Hierfuir war zudem einerseits eine starkere Datenselektion
notwendig, sodass die Datenbasis auf 1.200 Messstellen mit
insgesamt 8.470 Analysen beschrankt wurde. AuBBerdem wurde
jede Analyse und nicht ein pro Messstelle gemittelter Wert zur
Berechnung des Hintergrundwertes eingespeist. Um fiir die be-
troffenen Parameter zukiinftig reprasentative Hintergrundwerte
ableiten zu kénnen, ist eine Erweiterung der Datenbasis und die
Verbesserung der laboranalytischen Verfahren erforderlich.

Bei der Arbeit mit dem Wahrscheinlichkeitsnetz erwies sich au-
Berdem bei vom Menschen abstammender Uberpragung die Ab-
trennung der anthropogenen Komponente als schwierig. Wie be-
reits angesprochen, ist jedoch davon auszugehen, dass ubiquitar
vorhandene, anthropogene Einfliisse nicht mehr von natirlichen
Einwirkungen abgetrennt werden kdnnen (KUNKEL et al., 2004).

Es hat sich gezeigt, dass die Auswahl der rdumlichen Bezugs-
grundlage von groRer Bedeutung ist. Die Bezugseinheit ist so zu
wahlen, dass sie gro3 genug fiir einen ausreichenden Stichpro-
benumfang ist und zudem maglichst keine Mischpopulationen
beinhaltet. Fir die quartdren und tertidren Bezugseinheiten
wurde daher eine zuséatzliche Untergliederung der hydrogeologi-
schen Bezugseinheiten vorgenommen. Durch den Vergleich der
aktuellen Hintergrundwerte fiir Sachsen-Anhalt mit den bundes-
weit durch die Staatlichen Geologischen Dienste ausgewiesenen
Hintergrundwerte wird deutlich, dass eine regionalspezifische
rdumliche Untergliederung empfehlenswert ist. Fiir die Differen-
zen zwischen den Hintergrundwerten vergleichbarer Einheiten
sind auch regionale hydrochemische Unterschiede ursachlich.
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Zusammenfassend ist festzuhalten, dass die Methoden fiir die
Ableitung der Hintergrund- und Schwellenwerte auch auf ande-
re Bundeslander tibertragen werden konnen. Es ist jedoch not-
wendig, die Datenselektion und die raumliche Bezugsgrundlage
individuell anzupassen.

6. Conclusions

Groundwater background levels in Saxony-Anhalt were deter-
mined for approximately 50 parameters by using probability
plots and other statistical methods. The edited databases were
comprised of around 17,060 analyses of about 3,160 groundwa-
ter observation wells. Since the use of probability plots requires
data sets of at least ten values above the limit of determination,
the background levels of trace substances with poor data bases
were evaluated with alternative statistical methods. Therefore,
stricter data selection was required, resulting in a smaller data
set of 8,470 analyses of 1,200 observation wells. In addition, each
analysis was used for determining the background level and not
the averaged value per observation well. In order to derive repre-
sentative background levels for these elements in the future, it is
essential to extend the data base and improve the methods of
the lab analysis.

The identification of the anthropogenic component did prove to
be difficult in areas with high human impact in cases where pro-
bability plots were used. As stated before, it is to be assumed that
the ubiquitous influence by humans is no longer separable from
natural effects (cf. KUNKEL et al., 2004).

Moreover, it was demonstrated that the chosen hydrogeological
unit is of vital importance. The unit size must be chosen accordin-
gly to provide a sufficient sample size and avoid mixed populati-
ons. Therefore, the quaternary and tertiary reference units were
subdivided. The comparison with background levels established
by the German State Geological Services on a national level
shows that the use of reference units fitted to the special regio-
nal features is recommended. This is due to the fact that hydro-
chemical disparities are also the reason for differences between
comparable units on national and regional level.

In summary, it should be pointed out that the methods to deter-
mine background levels and threshold values can be applied in
other federal states, but it is essential to adapt the data selection
and spatial reference unit individually.
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