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meinem Sohn David-Michael Schafmeister
in Verehrung fiir Michel David



Geleitwort

Dieses Buch ,,Geostatistik fiir die hydrogeologische Praxis” von Prof. Dr. Maria-
Theresia Schafmeister ist ein willkommener Beitrag auf diesem Gebiet. Es ist
eines der ersten Biicher seiner Art nicht nur in Deutschland, sondern weltweit.
Sein Ziel ist es, Studenten und Praktikern in einfachen Worten die Konzepte und
Methoden der Geostatistik vorzustellen, mit denen praktische Probleme in der
Quantitativen Hydrogeologie gelost werden konnen.

In den Geowissenschaften hat die Hydrogeologie tiber einen langen Zeitraum
eine starke technische Komponente gehabt aufgrund ihres engen Bezuges auf
mathematische Konzepte und physikalische Gesetze, mit denen die Stromung
quantifiziert wird, um Grundwasserdruckhéhen, Brunnenforderraten, die Pro-
zesse der Grundwassererncuerung, Grundwasserreserven und jiingst auch die
Flubraten von Grundwasserkontaminationen zu prognostizieren. Seit der Ent-
wicklung numerischer Techniken in den spéten sechziger Jahren ist die Grund-
wassermodellierung ein wichtiges Instrument fiir solche Vorhersagen geworden.

Die Geostatistik jedoch stellt eine jiingere Entwicklung in den quantitativen
Geowissenschaften dar. Sie wurde Mitte der sechziger Jahre von Georges
Mathéron in Frankreich entwickelt. Ihr urspriingliches Ziel war es, bessere
Schétzungen des Metallgehaltes von Erzkorpern zur Verfiigung zu stellen
basierend auf MeBwerten der Erzgehalte an einer Reihe von Erkundungsboh-
rungen. Allmihlich wurde die Methode auf andere geologische Parameter
ausgeweitet, wie z.B. auf die Geometrie geologischer Schichten, Nieder-
schlagshohen in einem Einzugsgebiet und schlieBlich hydrogeologische Para-
meter wie Grundwasserstand, Grundwasserneubildung, Grundwasserkontamina-
tion, etc.

Geostatistik ist jetzt ein effizientes und leicht zu handhabendes Werkzeug
geworden, das zuverldssige Schitzungen hydrogeologischer Parameter liefern
kann als Eingabedaten fiir Grundwassermodelle, oder einfach um hydrogeo-
logische Karten anzufertigen. Der wirkliche Vorteil geostatistischer Methoden,
wie z.B. Kriging, gegeniiber konventionellen Methoden ist, dab sie auch ein Mah
der Unsicherheit der Schitzung bereitstellen. Fiir den Ingenieur ist dieses
wichtig, da er unbedingt wissen muf, wie sicher oder unsicher seine Schitzung
einer Kenngrofe ist. Ausgehend von dieser Unsicherheit eines Parameters bei der
Eingabe in ein Grundwassermodell kann diese durch Anwendung der Technik
der Monte-Carlo-Simulation in ein Unsicherheitsspektrum der ErgebnisgroBen
umgewandelt werden.

Um jedoch mit Geostatistik arbeiten zu konnen, miissen notwendigerweise
zunéchst ihre Prinzipien verstanden werden. Dann kann die Bestimmung der
relevanten Charakteristika der UntersuchungsgréBen (Variogramm) und schlieB-
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lich deren Anwendung zur Schitzung oder Simulation erlernt werden. Das von
Professor Dr. Schafmeister geschriebene Buch beabsichtigt, genau dies in
einfachen Worten zu beschreiben, insbesondere fiir hydrogeologische Kenn-
grofen. Jedes Kapitel enthilt eine Fallstudie, in der der Leser klare Beispiele fiir
das ‘Warum’ und ‘Wie’ der theoretischen Herleitung findet.

Ich habe keinen Zweifel, daB dieses Buch eine wesentliche Hilfe fiir Inte-
ressierte in Deutschland sein wird, die hydrogeologische Problemstellungen mit
Hilfe der Geostatistik 16sen wollen.

(aus dem Englischen iibertragen von M. Nissen, OStR u. M.-Th. Schafmeister)

Paris, April 26, 1999

Ghislain de Marsily

Professor, University of Paris VI

Associate of the French Academy of Sciences and the US Academy of
Engineering



Vorwort

Das Buch richtet sich an Studenten der Geowissenschaften sowie an in der Praxis
stehende Geologen und Ingenieure, die sich mit Fragen der Grundwasserdynamik
und Grundwasserbeschaffenheit beschiftigen. In den vergangenen Jahren hat
sich - nicht zuletzt durch die rasante Entwicklung auf dem EDV-Sektor - die
mehr quantitative Beurteilung geowissenschaftlicher Prozesse zunehmend
durchgesetzt. Hydrogeologen und Wasserbauingenieure sind hier traditionell
stark engagiert. So gehort heute die deterministische Modellierung von Grund-
wasserstrtomung und Stofftransport zum Standardwerkzeug praktizierender
Geologen.

Von seiten der Lagerstittenforschung kommen seit nunmehr 40 Jahren
Impulse zur verbesserten Prognose von Rohstoffvorriten basierend auf wahr-
scheinlichkeitstheoretischen Grundsitzen. Neu war hierbei damals, daB der in
allen Geowissenschaften - so auch in der Hydrogeologie - entscheidende Orts-
bezug beriicksichtigt werden kann. Diese Richtung wird seitdem unter dem
Schlagwort ,,Geostatistik™ weiter verfolgt und erforscht.

Fiir hydrogeologische Fragestellungen erweist sich diec Angabe von Zuver-
lassigkeitsschranken der Prognoseergebnisse von zunchmender Bedeutung. Die
realistische Modellierung des Untergrunds ist fiir Bodenkundler und Hydro-
geologen gleichermaBen Voraussetzung fiir die Beurteilung der darin
ablaufenden Prozesse. Fiir diese Fragen bietet die Geostatistik Losungsansitze.
Einfache, heutzutage leicht zugingliche und preiswerte Computerprogramme
wurden entwickelt und kénnten in der Praxis viel hiufiger eingesetzt werden,
wenn dem potenticllen Anwender die gar nicht so komplizierten mathematisch-
statistischen Grundlagen ein wenig vertrauter wiren. Hierzu méchte ich einen
kleinen Beitrag leisten.

Das vorliegende Buch wurde wihrend meiner Zeit als Wissenschaftliche Assi-
stentin im Institut fiir Geologie, Geophysik und Geoinformatik der Freien Uni-
versitit Berlin (FR Rohstoff- und Umweltgeologie) angefertigt. Es basiert zum
einen auf den Erfahrungen, die ich beim Vermitteln statistischer und geostati-
stischer Methoden an Studenten der Geowissenschaften - und hier ganz
besonders der Hydrogeologie - machte; zum anderen wurden die Beispicle, die
ich zur Illustration der theoretischen Ausfithrungen verwende, zu einem grofien
Teil im Rahmen von Diplomarbeiten und Dissertationen entwickelt. Folgende
Bearbeiter und ihre ‘Spezialthemen’ seien genannt:



Vorwort

Manfred Auer u. Fritjof Karnani,
Guntram Gutzeit u. Dirk Melchert

Ingeborg von Campenhausen-Joost,
Karen Eumann u. Annett Peters

Dr. Elke Késters

Dr. Jobst Wurl u.
Dr. Sommer von Jarmersted

Ralf von Hassel

Ralph Engelhardt

Frank Birkenhake u. Dr. Jorg Tietze
Antje Both u. Heike Hoffmann
Sven Pohler

Wolfgang Gofel

Ulrike Maiwald u. Torsten Liedholz
Julien Harou

Gordon Bokelmann

k; -Werte in Norddeutschland
Thermometrie & Kriging

Pflanzenschutzmittel, Boden-
parameter & Geostatistik

Thermometrie & Modellierung

Berlin

Mutivariate Statistik
Simulation & Pumpversuch
Fehler (statistische!!)

ks -Werte in Kanada
Modellierung & Linux
Wasserhaushalt & Statistik
Hydrogeochemie

GIS

Thermometrie u. Variographie

Prof. Dr. Asaf Pekdeger und Prof. Dr. Wolfdietrich Skala, beide Freie Univer-
sitit Berlin, haben mich zu dieser Arbeit ermuntert. Dr. Heinz Burger engagierte
sich bis zuletzt mit groBem Interesse und sorgte sich auch um die dem Geologen
nicht so sehr geldufige ‘mathematische’ Schreibweise. Sollten sich hier dennoch
Mingel zeigen, so sind sie der Autorin allein zur Last zu legen.

Prof. Ghislain de Marsily verbindet in idealer Weise die Geostatistik mit dem
Fach Hydrogeologie und hat mich - Entfernungen und Sprachbarrieren schlicht
ignorierend - zu jeder Zeit unterstiitzt. Er und Prof. Horst D. Schulz, Universitét
Bremen und ebenfalls ein erfahrener Kenner der Materie, iibernahmen dic Begut-
achtung dieser als Habilitationsschrift an der FU Berlin vorgelegten Arbeit.

Den genannten Personen bin ich zu tiefem Dank verpflichtet; dariiber hinaus
halfen mir folgende Freunde, die Jahre als Wissenschaftliche Assistentin ange-
nehm zu gestalten:

(An)dreas, Andreas, Canaro et al., Christian, David, Elke, Heiner, Heinz,
Thea & Johannes, Jiirgen, Kalle, Karsten, Lenny, Margot, Petra mit Halis & Jen-
ny, Punky & Trotzki, Robert, Roussos, Sven, Udo, Uli, Vera und mein Zahnarzt.

Euch allen gilt mein aufrichtiger Dank!

Greifswald, den 15. April 1999
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Liste der Symbole

Bei statistischen MaBen, wie dem Mittelwert, der Varianz oder der Korrelation
stehen die griechischen Symbole fiir die unbekannten Momente einer Grundge-
samtheit, die entsprechenden lateinischen Symbole fiir deren Schitzer aus
Stichproben.

Vektoren sind durch Fettdruck gekennzeichnet.

Symbol Erlauterung

a Richtung des orientierten Variogramms (0° < o < 180°)
a Signifikanzniveau

a Dispersivitit (longitudinal) [m]

£ statistisches Rauschen

o Lagrange-Multiplikator

vh) (Semi-)Variogramm

2 Variogramm, gemittelt iiber ein Kontrollvolumen
nh* experimentelles Variogramm

VM) res Residuenvariogramm

v(h, @) Variogramm in Richtung

y(hyh) raum-zeitliches Variogramm

rovih) Kreuz-Variogramm

Pxy Korrelationskoeffizient zweier Variablen X und ¥
Ph) Autokorrelation mit Abstandsvektor &

Pb Gesamtdichte des Sediments [g/em’]

0] Steigung des Power-Modells

¢ Verteilungsfunktion

© Zielfunktion, Objective Function

Ai Krigingschitzgewicht

U Mittelwert der Grundgesamtheit

Hy lokaler wahrer Mittelwert in V

o’ Dispersionsvarianz

% Ausdehnungsvarianz

o% Kriging Schitzvarianz

oAy Kovarianz zweier Variablen X und ¥

Ok Ausdehnungsfehler

lo/4 Krigingfehler

Olok lokale Vanabilitit

At zeitl. Unschérfe, Inkrement zwischen dem 84 %- und 16 %-Tracerdurchbruch
Ax Raumliche Diskretisierung in x

Ay Raumliche Diskretisierung in y

(] Variogrammschrittweite, Distanzklasse

|y} zeitl. Variogrammschrittweite

a Range, Reichweite des Variogramms
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In dieser Arbeit werden - wie es allgemein iiblich ist - die geostatistischen
KenngroBen und auch die Methoden in ihrer Originalbezeichnung, die meistens
in Englisch ist, verwendet. Deutsche Ubersetzungen klingen hiufig schwerfillig
und werden daher hier gar nicht erst versucht. Fiir eine detaillierte Ubertragung
der englischsprachigen geostatistischen Grundbegriffe kann das ,,Geostatistical
Glossary and Multilingual Dictionary“ von Olea (1991) dienen.

Die Dezimaltrennung verwendet das der deutschen Regelung iibliche °,

B

(Komma), davon ausgenommen sind einige Abbildungen, die englischsprachigen
Veréffentlichungen entnommen sind bzw. mit Hilfe angloamerikanischer
Software erstellt wurden. Hier gilt der *.” (Dezimalpunkt).



1 Einfiihrung

In der Hydrogeologic sowie auch ganz allgemein bei der Behandlung von
Umweltfragen, wie z.B. im Boden- und Grundwasserschutz, steht die Regiona-
lisierung wichtiger KenngréBen von Anfang an im Mittelpunkt: Ohne eine Karte
des Grundwasserspiegels oder der Grundwasserkontamination ist die Beurteilung
der hydrogeologischen Situation und der sich daraus ableitenden MaBnahmen
nicht denkbar. Die Berechnung numerischer Modelle der Wasserbewegung und
des Stofftransportes in der ungesittigten Bodenzone oder im Grundwasserleiter
ist ohne eine realititsgetreue Gitterbelegung der riumlich variierenden
hydrodynamischen Parameter nicht méglich. All diese Probleme erfordern
praktikable und zuverlissige Regionalisierungsmethoden, die zB. in der
Geostatistik seit langem existieren,

Das Ziel der hier vorgelegten Arbeit ist es daher, systematisch alle diejenigen
geostatistischen Verfahren zusammenzustellen, die bei Aufgaben der riumlichen
Modellierung hydrogeologischer oder auch - etwas weiter gefaht - umweltrele-
vanter Parameter eingesetzt werden konnen. Dazu wird jeweils fiir eine Gruppe
von Methoden der theoretische Hintergrund wiederholt. Anhand von Beispielen
aus der praktischen Arbeit wird die Vorgehensweise illustriert. Abschliefend
werden jeweils Vor- und Nachteile diskutiert.

1.1
Geostatistik

Unter dem Kurzbegriff ,Geostatistik“ wird heute eine geowissenschaftliche
Spezialdisziplin zusammengefaBt, die durch Mathéron (1965) als ,, Théoric des
Variables Régionalisées et leurs Estimation“ (,Theorie der Orstabhingigen
Variablen und ihrer Schitzung®) eingefiihrt wurde. Dieses Spezialfach beschiif-
tigt sich mit der rdumlichen Variabilitit von ortsabhéingigen Variablen (ReV)'.
Dabei geht es zundchst um die quantitative Erfassung der riumlichen Variabilitit
und deren mathematischen Beschreibung (Strukturanalyse) und anschliebend um
die Erstellung eines rdumlichen Modells der ortsabhiingigen Variablen. Dieses
Modell kann durch Interpolation mit Hilfe eines Verfahrens aus der Familie der

! Das in der Geostatistik gerne verwendete Kiirzel ,ReV* darf nicht mit dem ,REV*
(Representative Elementary Volume) vewechselt werden, das da kleinste homogene Teil-
volumen eines Mediums bezeichnet, das sich durch eine mittlere hydraulische Eigenschaft
darstellen 146t (De Marsily 1986).
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Kriging-Schétzer oder anhand stochastischer Simulationsmethoden erzeugt
werden.

Die Kenntnis der rdumlichen Variabilitit einer ortsabhingigen MeBgrofe
er6ffnet zusitzlich die Méglichkeit, MaBe zu definieren, mit deren Hilfe Un-
sicherheiten und Risiken quantifiziert werden kénnen.

1.11
Ziele und Aufgaben der Geostatistik

Die etwas miBverstindliche Bezeichnung ,,Geostatistik* fithrt immer wieder zu
der Auffassung, es handele sich hierbei schlicht um die statistische Interpretation
geowissenschaftlicher Kenngrofen. Dem ist nicht so. Es werden lediglich einige
grundlegende Annahmen aus der Wahrscheinlichkeitsrechnung (Statistik) auf die
raumliche Korrelation solcher Variablen angewendet, die durch ihre Ortslage
(Koordinaten) einen eindeutigen Bezug im Raum aufweisen. Diese Eigenschaft
trifft auf beinahe alle mefi- bzw. bestimmbaren KenngréBen in den Geowissen-
schaften und somit auch in der Hydro- oder Umweltgeologie zu: piezometrische
Hohen, hydraulische Parameter, Daten zur Qualitit des Grundwassers,
bodenphysikalische Kenngréfien und Bodenkontaminationen, all diese Variablen
weisen einen Ortsbezug auf und konnen aufgrund dessen in Form von Karten
dargestellt werden.

Strenggenommen beschrinken sich die geostatistischen Verfahren auf die
Behandlung der lokalen Variabilitit einer ortsabhingigen Variablen; regionale
Trends oder Periodizitéiten werden besser mit der Regressions- bzw. der Fourier-
analyse bearbeitet.

Zahlreiche Standardwerke behandeln die theoretischen Grundlagen bzw. die
praktische Arbeitsweise in der Geostatistik. Die wichtigsten seien hier vorweg
genannt: David (1977), Clark (1979), Journel u. Huijbregts (1978), Akin u.
Siemes (1988), Isaaks u. Srivastava (1989) und Wackernagel (1996) haben die
grundlegenden Ideen theoretisch und anhand praktischer Beispiele aus der
Lagerstittenvorratsberechnung  illustriert. In den Dokumentationen geostati-
stischer Softwarepakete wie z.B.; BLUEPACK 3-D (Renard et al. 1985), Geosta-
tistical Toolbox (Froidevaux 1990), GEOEAS (Englund u. Sparks 1991), GSLIB
(Deutsch u. Journel 1992, 1997), VARIOWIN (Pannatier 1996) oder GEOP (AG
Mathematische Geologie, FU Berlin 1995) werden die geostatistischen Verfahren
ebenfalls erliutert. Auf viele davon wird auch im folgenden immer wieder Bezug
genommen,

Allen genannten Werken ist jedoch gemein, dah sie sich ausschlieBlich mit
dem Einsatz geostatistischer Verfahren in Fragen der Rohstoffvorratsberechnung
beschiftigen, seien es Erzlagerstitten, Edelsteinvorkommen oder Kohlenwasser-
stoffvorrite. SchlieBlich nahm dieses Fach seinen Ursprung zu Beginn der 50-
Jahre, als der Bergbauingenieur D. Krige (1951) die Vorrite einer Goldlager-
stitte (Witwatersrand/Siidafrika) berechnete.

Grundsitzlich unterscheiden sich die Fragen der rdumlichen Modellierung
von Erzvorkommen nicht von denen anderer ortsbezogener Variablen. Einige
Autoren verwenden die geostatistischen Grundideen auf weiter entfernte Natur-
wissenschaften, wie die Biologie und Okologie: Monastiez et al. (1989) wenden
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das Variogramm auf die charakteristischen Merkmale von Baumstrukturen an;
die Langendaten einer bodenlebenden Fischart werden von Pereira et al. (1989)
an der Kiiste Portugals geschitzt, und Soares et al. (1997) simulieren die rdum-
liche Verteilung einer epiphytischen Flechtenart, um eine verbesserte Model-
lierung der Luftverschmutzung im Umfeld einer Kupfermine in Siid-Portugal zu
erreichen. Wichtig bei der Behandlung dieser eher ungewdhnlichen regionali-
sierten Variablen ist eine passende Definition des rdumlichen Bezugssystems, das
dann nicht unbedingt mehr den iblichen Ortskoordinaten entsprechen muS.

Schon sehr frith wurden auch Themen aus dem Bereich der Umweltwissen-
schaften, allen voran aus der Hydrogeologie, in der Geostatistik aufgegriffen.

Eine besondere Eigenschaft unterscheidet jedoch die meisten Kenngrofen
umweltbezogener Ficher, wie der Bodenkunde, Hydrogeologie, Klimaforschung,
gegeniiber den Problemen der Vorratsberechnung von Lagerstitten: MeBgroBen
aus letztgenanntem Themenkreis sind, wenn man einmal von produzierenden
Kohlenwasserstoffeldern absieht, in menschlichen Zeitrdumen betrachtet als
statisch anzusehen. Demgegeniiber sind die meisten umweltbezogenen Variablen
vor allem in zeitlicher Dimension hoch variabel; sie unterliegen entsprechend
ihrer physikalischen Ursachen einem zeitlichen und regionalen Trend, der sich
deterministisch aus dem zugrunde liegenden physikalischen Prozef ableiten 148t.
Dies betrifft z.B. solche Parameter, die die Qualitit des Bodens, Grundwassers
oder der Luft beschreiben und deren rdumliche Verteilung in einem hohen Grade
von einer anhaltenden Stromungsbewegung bestimmt werden. Dieses Phénomen
erfordert bei der Verwendung geostatistischer Methoden eine besondere
Beachtung.

Ein weiterer Unterschied ist, daB die Datendichte bei umweltbezogenen
Fragestellungen, also Boden-, Grundwasser- und Luftmessungen, in keinem
Verhiltnis zu derjenigen im Lagerstittenbereich steht. Sind dort einige Tausend
Probenpunkte durchaus normal, so haben Hydrogeologen, Bodenkundler und
Klimaforscher hiufig nur wenige (gréBenordnungsmifBig 10 bis 50, maximal
100) MeBstellen in einem Untersuchungsraum zur Verfiigung.

Gerade dieser Punkt erschwert mitunter den Einsatz geostatistischer Verfah-
ren. Dennoch ist ihre Verwendung sinnvoll, da nur geostatistische Verfahren die
quantitative Betrachtung der Zuverlissigkeit ihrer Ergebnisse erlauben.

1.2
Aufbau des Textes

Nach einer kurzen Zusammenstellung von Methoden der elektronischen Daten-
verarbeitung zur Modellbildung in der Hydrogeologie folgt ein kleiner Riickblick
auf hydrogeologische Fragestellungen, zu deren Beantwortung die Geostatistik
wertvolle Hilfestellung leisten konnte.

Danach werden die Grundannahmen der Theorie der ortsabhdngigen Varia-
blen wiederholt und eine Einfiihrung in die Variogrammanalyse gegeben, die die
Basis einer jeden geostatistischen Untersuchung bildet.

Das nichste Kapitel beschiftigt sich mit der rdumlichen Schitzung von
hydrogeologischen Kenngrofien. Das Kriging wird erldutert, und spezielle
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Methoden der Krigingschitzverfahren, die vor allem bei zeitlich verdnderlichen
Kenngréfen der Hydro- und Umweltgeologie sinnvoll eingesetzt werden konnen,
werden vorgestellt.

Der Beriicksichtigung der multivariaten Merkmale der meisten qualitéts-
bezogenen Fragestellungen (z.B. Grundwasserbeschaffenheit) trigt ein weiteres
Kapitel Rechnung.

Ein spezielles Kapitel wird einer Methode gewidmet, die sich nicht nur im
Lagerstittenbereich sondern vor allem in jiingster Zeit bei Fragen der Model-
lierung von Schadstofftransport im Grundwasser durchgesetzt hat: die Methode
der stochastischen Simulation von hydrodynamischen Kenngrofien. Thre theore-
tischen Grundlagen und praktische Einsatzméglichkeiten werden dargelegt.

Abgeschlossen wird die Arbeit mit dem Thema der Behandlung von Risiken
und Unsicherheiten. Zundchst werden Methoden vorgestellt, wie mit Hilfe des
wesentlichen Charakteristikums der Geostatistik, namlich der Quantifizierung
von Fehlern, die Bewertung von Umweltschidigungen objektiviert und ein ver-
bessertes Probenahmemuster entworfen werden kann.

Der zweite Teil dieses Kapitels beschiftigt sich speziell mit dem Einbeziehen
unsicherer oder qualitativer Daten zur verbesserten Schitzung hydrogeologischer
Parameter. Gerade in den dort behandelten Verfahren liegt die Zukunft des Ein-
satzes geostatistischer Methoden bei Problemen, die ganz besonders Einschrén-
kungen in der Anzahl und Qualitit von Datenwerten unterworfen sind.

1.3
Quantitative Hydrogeologie

1.31
Hydrogeologische Modelle

Verschiedene Modellbegriffe werden in den Geowissenschaften verwendet.
Grundsitzlich muB zwischen solchen Modellen, die einen physikalischen oder
chemischen ProzeB® nachbilden (ProzeBmodell), und solchen unterschieden
werden, die in irgendeiner Form dazu verhelfen, ein riumliches Bild einer
Mefgrobe zu erstellen (statisches Raum- oder Flichenmodell), das seinerseits die
Grundlage fiir ein Prozefmodell sein kann.

Umgekehrt gibt es Modelle, bei denen durch Simulation eines physikalischen
Prozesses, z.B. der Sedimentation, ein riumliches Modell eines geologischen
Korpers erzeugt wird.

In den folgenden Kapiteln wird jedoch auch immer wieder von statistischen
bzw. geostatistischen Modellen die Rede sein. Zundchst sind dies Modellannah-
men zu statistischen Verteilungsfunktionen (Normal-, Lognormalverteilung) oder
mathematische Modellfunktionen, die die raumliche Variabilit4tsstruktur (Vario-
grammtypen) beschreiben. Auch kann z.B. ein Faktorenmodell (Faktoren- bzw.
Hauptkomponentenanalyse) entwickelt werden, das stellvertretend fiir das
hydrochemische Muster eines Grundwasserleiters steht.
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1.3.1.1
Prozefimodellierung

Die Behandlung hydrogeologischer Problemstellungen setzt das Verstindnis der
zugrunde liegenden physikalischen und chemischen Prozesse sowie eine
rdumliche Vorstellung der geologischen Verhiltnisse voraus. Hierzu werden
zundchst gedankliche Modellvorstellungen entwickelt und in mathematischer
Form beschrieben. Diese Modellvorstellungen werden im Zuge steigender Lei-
stungsfihigkeit, Zuginglichkeit und Bedienungsfreundlichkeit von Computern
(GroBrechnern, Workstations oder PC’s) in Programmcodes umgesetzt und sind
jedem Geowissenschaftler zugénglich.

In der Hydrogeologie finden die folgenden Modelle Anwendung: Hydrogeo-
chemische Modelle berechnen chemische Gleichgewichtszustinde in wifrigen
Lésungen mit Hilfe thermodynamischer Gleichungen. Hier sind zu nennen
PHREEQE, SOLMINEQ".

Deterministische Grundwasser- und Bodenmodelle simulieren die Fluidbewe-
gung und darauf aufbauend den Transport von geldsten Stoffen oder Wirme in
der grundwassergesittigten Zone bzw. in der Bodenzone mittels partieller
Differentialgleichungen auf der Basis kleiner diskreter Volumenelemente (REV)
des geologischen Korpers. Die derzeit gebriuchlichsten Programmcodes verwen-
den Finite-Differenzen (MODFLOW, MT3D, ASM, MOC, HST3D) oder Finite-
Elemente (FEFLOW), Methoden zur rdumlichen Reprisentation der Grund-
wasser- bzw. Bodenkenngrofen.

Eine Kombination dieser Modelle mit den obengenannten hydrochemischen
Modellen gelingt zumindest fiir eindimensionalen Transport in PHREEQM,
CoTAM oder POLLUTE unter Beriicksichtigung von Diffusion, Ionenaustausch
und Sorption.

Vor allem die deterministischen Boden- und Grundwassermodelle erfordern
eine geometrische Vorstellung der geologischen Verhiltnisse, d.h. ein Modell,
das Lagerungsverhéltnisse und lithologische Ausbildung von Grundwasserleitern
und Grundwasserhemmern widerspiegelt und diese Information zur weiteren
Nutzung computerlesbar verfiigbar macht. Hierzu wurden Programme entwickelt,
deren Aufgabe es ist, anhand einer Anzahl punktueller oder linearer Inform-
ationen geologische Modellvorstellungen zu konstruieren und sichtbar zu machen
(z.B. ENTEC).

1.3.1.2
Geographische Informationssysteme (GIS)

Zunehmend werden Geographische Informationsysteme eingesetzt, um die
Vielzahl von Daten, die fiir ein Untersuchungsgebiet von Bedeutung sind, zu
verwalten und miteinander in Beziehung zu setzen. Ein wesentlicher Nachteil
gingiger GIS-Software ist ihre Beschrinkung auf zwei Dimensionen, also auf
Bezugsflichen, wihrend die vollstindige Beschreibung geologischer Kérper bzw.
geologischer Prozesse auch die dritte Dimension der Tiefe und die vierte

2 Fiir Referenzen der Computerprogramme wird auf das Literaturverzeichnis verwiesen.
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Dimension der Zeit mit einschlieft. Der Versuch, unter Verwendung der GIS
Funktionen die eigentliche ProzeBmodellierung zu integrieren, erscheint wenig
aussichtsreich, so daB nur eine sinnvolle Verbindung von GIS, geologischer
Modellbildung und ProzeBmodellierung ein richtungsweisendes Konzept darstellt
(Meijerink et al. 1994)

In zunchmendem MafBe werden in die genannten Programmsysteme zur
geologischen Modellierung auch geostatistische Methoden zur Regionalisierung,
also zur rdumlichen Reprisentation geologischer und hydrogeologischer Kenn-
groben, in die Benutzerumgebungssoftware von Grundwassermodellen integriert.

1.3.2
Geostatistik in der Hydrogeologie

Hydrogeologische Themenkomplexe bilden schon seit den Urspriingen der
Geostatistik ein weites Anwendungsfeld. Dies kommt nicht zuletzt durch das
hydrogeologische Lehrbuch ,,Quantitative Hydrogeology - Groundwater Hydro-
logy for Engineers” (De Marsily 1986) zum Ausdruck, das ein ganzes Kapitel der
Theorie der ortsabhiingigen Variablen und ihrer praktischen Einsatzmdglichkeit
widmet. Ein weiteres Lehrbuch zur Geostatistik, ,,Geoestadistica - Aplicaciones a
la hidrologia subterranea“ (in spanisch, Samper-Calvete u. Carrera-Ramirez
1990), bezieht sich ausschlieBlich auf deren Anwendung auf hydrogeologische
Fragen, bleibt aber dennoch sehr der theoretischen Ableitung geostatistischer
Methoden verhaftet.

In den frithen Jahren wird das geostatistische Interpolationsverfahren Kriging
gerne bei der Konstruktion von Grundwassergleichenplinen eingesetzt, vor allem
auch wegen der Angabe von Vertrauensgrenzen der rdumlichen Schitzung
(Delfiner 1976, Delhomme 1978).

Etwa zur selben Zeit erscheint ein Anwendungsbeispiel der rdumlich stati-
stischen Analyse von Grundwasserinhaltsstoffen und deren Interpolation mittels
Kriging bei Schulz (1977), das damit eine der ersten geostatistischen Arbeiten
mit hydrogeologischem Bezug in deutscher Sprache darstellen diirfte, auf die
noch heute gerne verwiesen wird, wenn praktische Leitfiden zur Behandlung
hydrogeochemischer Daten verdffentlicht werden (DVWK Schriften 89,
»Methodensammliung zur Auswertung und Darstellung von Grundwasser-
beschaffenheitsdaten” 1990).

Ebenfalls sehr frith entdecken Hydrogeologen (Delhomme 1979) und
Erdélgeologen den Vorteil einer probabilistischen Herangehensweise bei der
Bereitstellung von Parametern, die die Fluidbewegung (z.B.: Grundwasserstré-
mung) und den Transport geloster Stoffe wesentlich bestimmen. Diese Parame-
ter, wie z.B. Transmissivitit und Durchlissigkeitsbeiwert, sind wichtige Ein-
gangsgroBen in numerischen Stromungsmodellen und weisen zumeist eine hoch
variable rdumliche Struktur auf.

Ein Mitte der siebziger Jahre entwickeltes Verfahren der stochastischen
Simulation ortsabhidngiger Variablen, die Turning Bands Methode, erwies sich
noch als recht unhandlich; jedoch seit Beginn der neunziger Jahre sind
Simulationstechniken wie die Sequentielle Indikator Simulation (Gémez-
Herndndez u. Srivastava 1990) aus dem Bereich der Grundwassermodellierung
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nicht mehr wegzudenken. Zahlreiche Autoren machen sich diesen Ansatz der
Simulation von Eingangsparametern zunutze; nur einige seien hier stellver-
tretend genannt: Schafmeister (1990), Teutsch et al. (1990).

Eine ideale Verbindung dieser probabilistischen Sichtweise mit der stark
deterministischen Komponente der Grundwasserstromung gelingt durch Nutzung
der Simulationsmethoden bei der Inversen Modellierung. Hier wird die Konditio-
nierung (Einbindung) der riumlich simulierten Strémungsparameter nicht nur an
die Datenwerte allein, sondern auch an gemessene Potentialfelder erreicht, um
ein wirklich realistisches, an die regionalen Gegebenheiten angepafites Stro-
mungsfeld zu erzielen. Namengebend fiir diese Idee sind beispielsweise Gutjahr
et al. (1994), Ramarao et al. (1995), Lavenue et al.(1995).

Mit dem speziellen Problem der Integration der zeitlichen Dimension als zu-
sitzliche Informationsquelle haben sich neben anderen vor allem Myers (1992),
Christakos (1992) oder Neutze (1995) im Zusammenhang mit der Interpolation
von Luftverunreinigungen beschéftigt.

Nicht alle Arbeiten koénnen in diesem kurzen Riickblick iiber die Rolle der
Geostatistik in der Hydrogeologic bzw. den Umweltwissenschaften genannt
werden, da - gerade in den vergangenen Jahren - viele wissenschaftliche Ver-
offentlichungen zu diesem Thema erschienen sind. Einen Hohepunkt bildete
dabei der Kongre geoFENIV’96 in Lissabon im November 1996, der sich aus-
schlieBlich diesem geostatistischen Arbeitsfeld widmete und daher ,nur®
Umweltwissenschaftler, d.h. Hydrogeologen, Bodenkundler, Okologen, Klima-
forscher und selbst Biologen, mit Mathematikern und Geostatistikern zusammen-
fithrte.

Die hier vorgelegte Arbeit soll einen kleinen Beitrag dazu leisten, die gar nicht
so komplizierte mathematisch-statistische Betrachtungsweise hydrogeologischer
und umweltwissenschaftlicher Fragestellungen den praktizierenden Geowissen-
schaftlern und Studenten nahezubringen.
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Ortsabhidngige Variable (ReV)

Die Theorie der ortsabhéingigen Variablen (,,Variables Régionalisées”) im Sinne
Mathéron’s (1965) behandelt Zufallsvariablen, die einen rdumlichen Bezug
aufweisen. Danach sind die meisten umweltgeowissenschaftlichen KenngréBen,
zu denen insbesondere auch hydrogeologische und bodenkundliche Daten zéhlen,
als ortsabhidngige Variablen (ReV) zu verstehen.

Aufrund der schlechteren Zuginglichkeit zu Informationen iiber den Unter-
grund ist man in der Geologie mehr als in anderen Naturwissenschaften darauf
angewiesen, aus einer begrenzten Anzahl von Proben, an denen eine Reihe von
Kenngréfen gemessen werden, ein Modell der raumlichen Ausbildung und
zeitlichen Entwicklung eines geologischen Korpers oder Prozesses zu bilden. Die
Kenntnis der rdumlichen Variationsstruktur ortsabhingiger Variablen, die mit
Hilfe der Variographie untersucht werden kann, bildet die Grundlage fiir alle
geostatistischen Verfahren zur rdumlichen Modellierung geowissenschaftlicher
Variablen.

Diese Grundlagen werden im folgenden am Beispiel einiger hydrogeologischer
und bodenkundlicher KenngroBen illustriert werden.

Bei der Bearbeitung hydrogeologischer Daten muf die Stiitzung der Informa-
tionen beachtet werden. Unter Stiitzung (support) ist im geostatistischen Sinn die
Grofie und Form einer Probe zu verstehen, auf die sich der Proben- oder Ana-
lysenwert bezieht (Akin u. Siemes 1988). Probenwerte aus dem Bereich der
Rohstofforschung, die anhand eines Bohrkerns oder eines Abbaublockes
gewonnen werden, weisen zumeist die gleiche Stiitzung auf oder lassen sich
vergleichsweise einfach vereinheitlichen. Hydrogeologische Daten werden dem-
gegeniiber fiir die unterschiedlichsten Stiitzvolumina und Formen angegeben: der
Grundwasserstand bzw. die Druckspiegelhohe gilt als punktférmiger Mefwert;
die Transmissivitdt dagegen bezieht sich auf eine Grundwasserleiterméichtigkeit
und wird anhand von Pumpversuchen bestimmt, die ein nicht exakt einzugren-
zendes Volumen des Grundwasserkorpers erfassen; Abfluispenden schliefilich
weisen eine flichenhafte Stiitzung auf.

Tabelle 2.1 nach Teutsch (1992) faBt die wichtigsten hydrogeologischen Daten
und ihre Erkundungsmethoden in Gruppen zusammen. Daneben sind die Dimen-

M.-T. Schafmeister, Geoszatistik fiir die hydrogeologische Praxis
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sionalitit der Stitzung und der Erkundungsmafstab angegeben. Der Erkun-
dungsmafstab ist hier nach Dagan (1986) folgendermaBen definiert: D1
bezeichnet den Labormafstab mit einer typischen Linge (z.B. Linge des Bohr-
kerns), die den 1 m (10° m) Bereich nicht iiberschreitet. Unter D2 wird der lokale
Skalenbereich (local scale) von 10 bis 100 m (10' bis 10> m) verstanden. Der
regionale MafBstab (regional scale) mit Langen von 1 bis 100 km (10° bis 10° m)
wird mit D3 gekennzeichnet.

Tabelle 2.1. Ubersicht hydrogeologischer Variablen, ihrer gangigen Erkundungsmethoden,
Dimensionalitit und Mafstab (verdndert nach Teutsch 1992).

Variablen- Erkundungsmethode Art der Dim. Malstab des
_gruppen Bestimmung Bezugsraums
Geometrie, Lithologie = Bohrungen Feld  direkt 1 D1-D2
(Aquiferméchtigkeit, Geoelektrik Feld indirekt 2-3 D2 - D3
-sohle u.a.) Seismik Feld indirekt 2-3 D2-D3

Bohrlochgeophysik Feld  indirekt 1 D1 -D2
Wasserstand Beobachtung in Grund-  Feld  direkt 0 D1
Flurabstand wassermeBstellen Feld  direkt 0 D1
klimaabhdngige Daten
Niederschlag, meteorol. Stationen Feld  direkt 2 D3
Temperatur
Grundwasserneubildung Lysimeter, Wasser- Feld  indirekt 1 D1-D2
haushaltsberechnung
Abflufl AbfluBmessung Feld  indirekt 2 D2-D3
Hydraulische Pumpversuch Feld  direkt 2 D2 -D3
Durchlissigkeit Slug-Test Feld  direkt 1 D1 -D2
(z.B. Transmissivitit, WD-Test Feld  direkt 2-3 DI -D2
ke-Wert) Pumpen und Feld  direkt 2-3 D1 -D2
Flowmessung
Geoelektrik Feld indirekt 2-3 D2-D3
Seismik Feld indirekt 2-3 D2 -D3
Bohrlochgeophysik Feld  indirekt 1 D1 -D2
Permeameter Labor direkt 1 D1
Siebanalysen Labor indirekt 0 D1
Transportparameter
Grundwasserqualitit Integralprobenahme Feld  direkt 0 D1 -D2
Multilevel-Probenahme ~ Feld  direkt 1 D1 -D2
Dispersion, effektive Tracertest mit Feld  direkt 2-3 D2
erzwungenem
Porositit Gradient
Tracertest mit Feld  direkt 2-3 D2 - D3
natiirlichem
Gradient
Saulenversuche Labor direkt 1 D1
Adsorption, Abbau Batch-und Labor direkt 0 D1
Séaulenversuche
C-org. Gehalt Labor indirekt 0 D1

(Feld = Feldmethode, Labor = Labormethode, Mafistab: D1 = Labor, D2 = lokal, D3 = regional)
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Neben der Stitzung einer Probe und dem ErkundungsmaBstab ist die
Grofenordnung ihrer rdumlichen Variabilitdt von wesentlicher Bedeutung.
Bekanntermafien ist die rdumliche Variabilitit des effektiv nutzbaren Poren-
volumens (n,) gering verglichen mit der des Durchlassigkeitsbeiwertes (ky), der
innerhalb weniger Meter vertikal wie lateral um mehrere Zehnerpotenzen vari-
ieren kann. Der LingenmaBstab (L) dieser Untergrundheterogenitit wird mit
Verfahren der geostatistischen Strukturanalyse abgeschitzt.

Das Verhiltnis der GréBenmaBstibe des Untersuchungsraumes (I), der
Probenstiitzung (D) und der rdumlichen Heterogenitdt (L) wird als Skalen-
hierarchie bezeichnet und bestimmt wesentlich die Modellbildung in der Hydro-
geologie (Teutsch 1992, Dagan 1986).

2.2
Raumliche Strukturanalyse - Variographie

2.21
Theoretische Grundlagen

Der Geostatistik liegen eine Reihe von Grundannahmen zugrunde, die hier nur
kurz angerissen werden konnen, die aber beispielsweise in Journel u. Huijbregts
(1978) oder Akin u. Siemes (1988) nachgelesen werden kénnen:

Die ortsabhiingige Variable (ReV) wird als Zufallsvariable Z; betrachtet, die
am Punkt x; Werte annehmen kann, die durch eine Wahrscheinlichkeitsfunktion
bedingt sind. Eine Menge von Zufallsvariablen in einem Gebiet D (Einzugsge-
biet, Aquifer) heifit Zufallsfunktion (RF). Eine MeBfkampagne liefert eine Anzahl
(i=1,..,k) Beobachtungen, d.h. eine Realisation der Zufallsvariablen.

2.2.1.1
Geostatistische Grundannahmen

Die Homogenitditsannahme. Da mit einer Probe an einem Ort x; keine Aussagen
statistischer Art gemacht werden kénnen, nimmt man an, dab sich alle Z; in D in
gewissem Sinne gleich verhalten (Abb. 2.1): das theoretische Gedankenmodell
geht davon aus, daB in jedem Punkt x; eine Verteilungsfunktion p(Z) existiert,
aus der zufillig die Probe z; realisiert wurde. Da in der Realitit die Verteilungs-
funktion p(Z) natiirlich nicht untersucht werden kann, wird angenommen, dal
sich die Verteilungsfunktion p(z), die anhand der k Proben im Gebiet geschétzt
werden kann, und die lokale Verteilungsfunktion p(Z) gleichen. Mit diesem Trick
erhilt man % Realisationen der Zufallsfunktion und kann ihre statistischen
Eigenschaften beschreiben.

Der erste Schritt einer Strukturanalyse ist die Modellierung der Vertei-
lungsfunktion (Wahrscheinlichkeitsdichte) der ortsabhingigen Variablen bzw.
die Schitzung der sie beschreibenden Momente. Dabei stellt die Ermittlung
reprisentativer Schitzer fiir Mittelwert und Varianz einen wesentlichen Punkt
dar.
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Die meisten hydrogeologischen Variablen (z.B.: Stoffkonzentrationen im
Grundwasser) zeigen linksschiefe Verteilungsfunktionen (positive Schiefe), die
sich durch Lognormalverteilungen am besten modellieren lassen. Viele Variablen
(zB.: krWerte) zeigen jedoch auch nach einer entsprechenden Datentrans-
formation Verteilungen, die durch die gingigen Modelle (Normal-, Lognor-
malverteilung) nicht hinreichend beschreibbar sind. Hier sollte ein Verfahren der
Nicht-parametrischen Methoden der Geostatistik (Indikatorkriging, -simulation)
angewendet werden.

Als nichstes muB die rdumliche Variabilitit, d.h. das autokorrelative Verhal-
ten der ortsabhiingigen KenngréfBe quantitativ beschrieben werden. In Analogie
zur Zeitreihenanalyse, die fiirr die Analyse zeitlich regelmiBig erhobener Daten
das Autokorrelogramm vorsieht, wurde das (Semi-) Variogramm' entwickelt. Im
Unterschied zum Autokorrelogramm ist das Variogramm nicht auf eine Dimen-
sion beschriinkt und kann auch unregelmiBig im Raum verteilte Mefwerte unter-
suchen.

Abb. 2.1 MeBwerte einer Zufallsvariablen Z(x) in Domane D. Die Verteilungsfunktion p(Z) im
Punkte x; wird durch das Histogramm der Proben z; (i=1,..,k) geschatzt.

Wie eingangs erwihnt, werden alle Z; an den Orten x; als Zufallsvariablen be-
trachtet. Kovarianz und Korrelation zweier Zufallsvariablen X und Y sind in der
bekannten Weise definiert:

Kovarianz:

o’ = Cov(X, 1) = E[(X-E[X]) (Y-E[Y])] @0

Korrelationskoeffizient:
pxr = Cov(X, D/ oy oy 2.2)

! Der Kiirze wegen wird im folgenden nur der Begriff Variogramm fiir #(k) anstelle der korrekten
Bezeichnung Semivariogramm verwendet.
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Werden die Variable X durch die Variable Z am Ort x; und die Variable Y
durch Z am Ort x; ersetzt, wobei x; von x; durch den Vektor & getrennt ist, kann
Gl. (2.1) wie folgt geschrieben werden:

Kovariogramm:
(k) = E[(Z(x)-E[Z()]) (Zec+h)-E[Zec+h)])]. (2.3)

Mit den Varianzen
61* = E[(Z(x) -E[Z(x)])’] und o;* = E[(Z(x+h) -E[Z(x+h)])*] (2.4)

wird die Autokorrelation zwischen Z(x) und Z(x+h) zu:
ph) = Fh)lo o . (2.5)

Stationaritdit. Die Zufallsvariable Z ist dann stationir, wenn die Verteilungsfunk-
tion im Betrachtungsraum D unverinderlich ist. Die Stationaritit 2. Ordnung
(schwach stationir) liegt vor, wenn die beiden ersten Momente (Mittelwert und
Standardabweichung) der Verteilung in D gleich bleiben.

Mittelwert:
E[Zx)]=m Vx, (2.6)
Varianz:
E[(Z(x) - m)(Z(x+h) - m)] = o*(h) = C(h) 2.7

Das (Semi-)Variogramm ist die Varianz der Differenzen Z(x)-Z(x+h) (Inkre-
mente)

Ah) = Y2 Var(Z(x) - Z(x+h)). (2.3)

“"\— Variable z(x)
™ Jokale Dirift

~ = ~~ globaler Trend

v

Abb 2.2 Unterscheidung von lokaler Drift und globalem Trend der Zufallsvariablen z(x).



14 2 Riaumliche Struktur von Baden- und Grundwasserleitereigenschaften

Die Intrinsische Hypothese. Wenn die Inkremente [Z(x)-Z(x+h)] stationdr sind,
gilt die Intrinsische Hypothese. Hiufig mufl auch diese Hypothese abgeschwicht
werden, d.h. der Mittelwert hiingt lokal vom Ort x ab, es liegt eine Drift vor. Die
Drift ist eine lokale Erscheinung und nicht mit dem globalen Trend, der durch
eine globale Polynomfunktionen beschreibbar ist, zu verwechseln (Abb. 2.2).

Die Stationaritit der Inkremente (Intrinsische Hypothese) bedeutet nicht unbe-
dingt, daB auch die Zufallsvariable Z selbst stationér sein muf.

2.2.1.2
Das experimentelle Variogramm

Das Variogramm wird durch das experimentelle Variogramm yh) abgeschatzt.

N

2 (2(x,) - 2(x, + )’ 2.9)

i=1

7=

mit N(k) = Anz. der Probenpaare im Abstand 4.

0.06 —
h
o Y(k)
o
o
0.04 — P
[
C
0.02 —
0 a30 60 90 120
Distanz & [m]

Abb. 2.3. Variogramm des Cor-Gehaltes (Massen-%) eines Ackerbodens in Schleswig-Holstein
und die angepafite sphirische Modellfunktion: Reichweite a = 29m, Nugget Effekt Co = 0,013,
Sill C = 0,016 (verindert nach Peters 1993).

Die errechneten Variogrammwerte werden gegen den Abstand A aufgetragen
und ergeben so eine Kurve, die die rdumlichen Variabilitdt der MeBgroBe
quantitativ beschreibt. Der Erfahrung nach dhneln sich die Werte geowissen-
schaftlicher KenngoBen innerhalb eines bestimmten Einflufbereichs. Beispiels-
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weise zeigen natiirliche Grundwasserspiegel keine abrupten Spriinge bzw. ist bei
gut l6slichen, nicht sorbierbaren Grundwasserinhaltsstoffen aufgrund von Diffu-
sion und Dispersion nicht damit zu rechnen, dafi hohe Konzentrationen quasi
punktuell auftreten. Infolgedessen steigt i.a. das Variogramm im Ursprung steil
an und flacht von einer bestimmten Entfernung a an im Wertebereich der
Varianz der Daten ab (Abb. 2.3). Bildlich gesprochen kann man sagen, daB ,,sich
die Variablenwerte von dieser Entfernung an nicht mehr gegenseitig beein-
flussen”, bei Distanzen jenseits der Reichweite a unterscheiden sich zwei
MebBwerte innerhalb des gesamte Variationsspektrums (Gesamtvarianz).

2.2.1.3
Das Variogrammodell

Das experimentelle Variogramm dient der Beschreibung der rdumlichen
Variabilitit einer MefBgrofe. Dariiber hinaus wird es im eigentlichen
Schitzvorgang (Interpolation mit Kriging) zur Bestimmung der Schitzgewichte
verwendet. Hierzu muB eine Modellfunktion an das experimentelle Variogramm
angepalBit werden. Eine kleine Anzahl von Modellfunktionen hat sich in der
Praxis als ausreichend erwiesen. Jede von ihnen, allein definiert durch zwei
Kenngrofen (Reichweite od. range a, und Sill C), charakterisiert ein spezifisches
raumliches Verhalten von ortsabhéingigen Variablen:

Das Sphdrische Modell. Es steigt im Ursprung linear an und erreicht im Abstand
a den Sill (= Varianz ¢%); es ist das am hiufigsten verwendete Modell (s.a.
Abb. 2.3)

3 1(!14)3 .
y(h) = €272 2 e furlhisa. 2.10)

C fiir |B > a

Das Exponentielle Modell. Es folgt einer Exponentialfunktion®. Dieser Vario-
grammtyp ist typisch fiir k-Werte.

()= C-{l - exp(— '{'ﬂ)}

(2.11)

2 Bei der Verwendung des Exponentiellen Variogrammtyps ist unbedingt darauf zu achten, daf
bei der Variogrammanpassung und dem Regionalisierungsverfahren der Parameter a in gleicher
Weise verstanden wird: in Gl. (2.11) erfaBt a ein Drittel der effektiven Reichweite a.g bei der
95 % des Gesamtsills erfaflt werden.
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Das Gaup’'sche Modell. Dieser Modelltyp steigt im Ursprung sehr flach an; er
eignet sich fiir rdumlich stetige Variablen (Grundwasseroberflichen, Geldnde-

héhen)
2
y(=C-q1- exp(— MTJ

a
2.12)

Das Lineare Modell. Es steigt linear mit einer Steigung @ = C/a an, ohne abzu-
flachen (kein Sill!).

Das Lineare Modell ist ein Sonderfall des Power Modells mit Exponenten
p=1. Bei Exponenten p > 1 steigt das Variogramm zunichst flacher an, bei
p <1 steigt es nahe dem Ursprung steil an und flacht zunehmend ab, ohne jedoch
einen Sill zu erreichen.

y(hy=0-|H @.13)

Der Nugget-Effekt. Er ist eine Sonderform des linecaren Modells mit der
Steigung @ = 0. Der Bedeutung nach hat eine Variable, deren rdumliche Struktur
einem reinen Nugget Effekt folgt, keine rdumliche Erhaltungsneigung.

Die oben angegebenen Variogrammfunktionen kénnen miteinander zu
geschachtelten Variogrammen kombiniert werden (nested structure). Hiufig muf
im Ursprung eines Variogramms der Nugget-Effekt (Cp) mit einbezogen werden,
wenn es scheint, da das experimentelle Variogramm im Ursprung nicht den
Wert 0 annimmt (Abb. 2.3). In diesem Fall kann von einer , Punkt“-Variabilitit
gesprochen werden, die entweder durch Mef- oder Analysenfehler hervorgerufen
wird oder ein Hinweis auf eine bereits hohe Variabilitit auf engstem Raum ist.

Fir A =0 ist immer uk) =0, da eine MeBgréBe an einem Ort x (zum
Zeitpunkt #,) nicht unterschiedliche Werte annehmen kann.

2.2.1.4
Rédumliche Anisotropien

Die rdumliche Struktur einer Variablen wird als anisotrop bezeichnet, wenn das
experimentelle Variogramm einen deutlich abweichenden Verlauf in unter-
schiedliche Raumrichtungen aufweist:

y(ha)#y(ha,) (2.14)
mit 0° < a;; <180°

Anisotropien kénnen nur erkannt werden, wenn experimentelle Variogramme
in unterschiedliche Raumrichtungen o mit kleinen Offnungswinkeln berechnet
werden.

Es ist ebenso moglich, die experimentell errechneten Variogrammwerte ¥k, )
in einem punktsymmetrischen Koordinatenbezugssystem aufzutragen, wobei das
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Abb. 2.4. Horizontales und vertikales Variogramm der krWerte eines weichselzeitlichen Sandes
(aus Schafmeister u. Pekdeger 1990).

anisotrope Verhalten der Variogramme unmittelbar sichtbar gemacht werden
kann (s.a. Desbarats u. Bachu 1994, Pannatier 1996).
Zwei Arten der Anisotropie werden unterschieden:

Geometrische Anisotropie. Sie ist gegeben, wenn in verschiedenen Raumrich-
tungen unterschiedliche Erhaltungsneigungen (Reichweite des Variogramms)
beobachtet werden. Dies 1dft sich zumeist durch die Entstehung des betrachteten
geologischen Koérpers erkliren. Dreidimensional verteilte Daten zeigen fast
immer eine deutliche Anisotropie; die in vertikaler Richtung bzw. senkrecht zur
Lagerung zu beobachtenden Reichweiten sind grundsétzlich um ein Vielfaches
kleiner als parallel zur Ablagerungsebene. Der schichtige geologische Aufbau
fihrt dazu, daB das Variationsspektrum einer MeBgroBe in Richtung der
Ablagerung (i.A. vertikal) innerhalb kiirzerer Abstinde vollstindig ausgeschopft
ist als senkrecht (i.A. horizontal) dazu. Beispielsweise werden in quartiren
Lockersedimenten der norddeutschen Vereisungspahsen vertikale Anisotropien
der hydraulischen Leitfdhigkeiten (k) von 1:4 bis 1:40 beobachtet Abb. 2.4 (s.a.
Schafmeister 1990, Schafmeister u. Pekdeger 1990, Schafmeister u. De Marsily
1994).
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Die geometrische Anisotropie kann beim Kriging durch Stauchen bzw.
Dehnen der Raumkoordinaten relativ leicht beriicksichtigt werden.

Die zonale Anisotropie. Bei der zonalen Anisotropie zeigt das Variogramm
unterschiedliche Sillwerte in unterschiedlichen Raumrichtungen. Im Kriging
wird diese Form der Anisotropie beriicksichtigt, indem geschachtelte Vario-
gramme angepalt werden, deren Einzelkomponenten in unterschiedlichen
Raumrichtungen verschiedene Reichweiten haben, und ein sehr hohes Anisotro-
pieverhiltnis angenommen wird (Spezialfall der geometrischen Anisotropie).

2.2.1.5
Die Drift

Eine Drift (lokaler Trend) liegt vor, wenn der Mittelwert eine Funktion des Ortes
x darstellt. In solchen Fillen wird die wahre raumliche Struktur nicht durch das
experimentelle Variogramm sondern durch das sogenannte Residuenvariogramm
widergespiegelt. Die Summe aus Residuenvariogramm x(h)., und der halben
Drift (Gl. 2.15) bildet das experimentelle Variogramm p(h)* (Gl. 2.16):

d* (k) =[m* (k) - m™ ()]’ 2.15)

mit m" (k) Mittelwert der Startpunkte
und m"(h) mittelwert der Endpunkte aller Paare im Abstand A.

y(W*=y(h),, +05-d*(h) 2.16)

Die gingigen, allgemein zuginglichen geostatistischen Programmpakete
(VARIOWIN, Geostatistical TOOLBOX, GSLIB) liefern neben dem experi-
mentellen Variogrammwert x(h)* auch die Mittelwerte fiir Start- und Endpunkte
aller Paare einer Distanzklasse |k| (vergl. Gl. 2.15), aus denen sich das Residuen-
variogramm mit Hilfe eines Tabellenkalulationsprogrammes leicht errechnen
l4ft. Das Variogrammprogramm CROSSVA (Pawlowsky 1986, verindert nach
J.R. Carr) berechnet stets auch das Residuenvariogramm.

2.2.2
Vorgehen bei der Anpassung experimentelier Variogramme

PC-Programme zur Berechnung von experimentellen Variogrammen (z.B.
GEOEAS, VARIOWIN) bieten zumeist auch die Moglichkeit der interaktiven
Modellanpassung. Es gilt, die aus der Stichprobe ersichtliche rdumliche Struktur
mit Hilfe einer der genannten, zuldssigen Variogrammtypfunktionen zu beschrei-
ben: Zunichst wird ein Variogrammtyp gewihlt, der der Struktur einer Variablen
am chesten gerecht wird. Danach wird durch variieren der Parameter Sili,
Reichweite und Nugget-FEffekt eine groBtmogliche Anpassung angestrebt. Wie
schon erwihnt, kann dazu die Addition einer oder mehrerer zusitzlicher Struktu-
ren notwendig werden (geschachteltes Variogramm).
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Grundsitzlich konnen zwei unterschiedliche Ziele der Variogrammanpassung
verfolgt werden:

o Analyse und Interpretation der riumlichen Struktur einer ortsabhingigen
Variablen (s. Fallbeispiel Kap. 2.2.3),

o Wahl einer Modellfunktion fiir das Schitzverfahren Kriging (s. Fallbeispiel
Kap. 3.1.6).

Im letzteren Fall ist es zumeist ausreichend, eine groftmégliche Anpassung
fiir kleine Distanzen, d.h. beschrinkt auf den Bereich des Suchradius im Kriging,
zu erreichen. Fiir die erste Zielstellung sollte die gesamte rdumliche Struktur - im
Variogrammursprung (Nugget-Varianz), im Anstiegsbereich und dariiber hinaus
fiir gréBere Distanzen (h > a) modelliert werden.

In einzelnen Programmen (z.B. VARIOWIN) wird dem Anwender iiber die
Methode der kleinsten Abweichungsquadrate ein Hilfsparameter angegeben, der
die Giite der Anpassung zwischen experimentellem Variogramm und Modell-
funktion widerspiegelt. Auf eine visuelle Uberpriffung der Anpassung sollte
jedoch niemals verzichtet werden.

Es ist immer sinnvoll, die experimentellen Variogrammwerte auch unter dem
Aspekt der Zuverldssigkeit zu bewerten, was durch Plotten der Anzahl der
Probenpunktpaare erleichtert wird. 1. A. sind die kleinen Distanzklassen nur
durch sehr wenige Probenpunktpaare belegt. Als Faustregel gilt, daB Vario-
grammwerte, die durch die Mittelung von weniger als 10 Differenzenquadraten
(s. Variogrammberechnung, Gl. 2.9) bestimmt werden, als nicht ausreichend
reprisentativ gewertet werden soliten.

Eine besondere Herausforderung stellt die Anpassung einer 2- bzw. 3-
dimensionalen Variogrammfunktion an eine anisotrope rdumliche Struktur dar.
Eine wesentliche Voraussetzung ist es, dah ausreichend reprisentative gerichtete
experimentelle Variogramme (Richtungsvariogramme) bestimmt wurden. Die
Variogrammanpassungsroutine des Programmpaketes VARIOWIN erlaubt eine
Anpassung einer 2-d anisotropen Variogrammfunktion simultan an die
experimentell ermittelten Richtungsvariogramme. Bei weniger komfortablen Pro-
gramme, wic dem GEOEAS, empfiehlt es sich, vor der eigentlichen Anpassung
strukturelle geologische Informationen (Streichrichtungen, tektonische Vor-
zugsrichtungen, Ablagerungsformen) mit den Erkenntnissen der einzelnen
Richtungsvariogramme abzugleichen. Z.B. ist eine Kreisdiagrammdarstellung
der Distanzen, bei denen der Sill iberschritten wird, in Bezug auf die
Variogrammrichtung cin erster Hinweis auf Form und Hauptrichtung der
moglichen Ansiotropie (Bokelmann 1998).
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223
Fallbeispiel: Variogrammanalyse

2.2.3.1
Strukturanalyse von Bodenkenngrof3en einer ackerbaulich genutzten
Fldche

Im Rahmen eines Forschungsvorhabens zur Aufklirung der fiir den
Pflanzenschutzmitteleintrag in das Grundwasser verantwortlichen Vorgiinge
wurden auf cinem ackerbaulich genutzten Standort Sedimentparameter und
Pflanzenschutzmittelgehalte im Boden anhand von 200 ridumlich verteilten
Proben geostatistisch untersucht. Die hier dargestellten Ergebnisse sind in Teilen
in MattheB et al. (1995), Bedbur et. al. (1994), Gass (1993), Peters (1993), v.
Campenhausen-Joost (1993) und Eumann (1993) niedergelegt.

Das Untersuchungsgebiet. Das Versuchsfeld Ruhwinkel liegt ca. 35 km siidlich

140

100+

m]

60

N N .
Om 10m 20m 30m 40m 50m

Abb. 2.5. Interpolierte GeldndehShen und Lage der Probenpunkte im Arbeitsgebiet.
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von Kiel in Schleswig-Holstein. Der geologische Untergrund des Testfeldes
besteht aus heterogenen glazifluviatilen Sanden eines weichselzeitlichen Eisvor-
stofes (Gass 1993). Die KorngroBen dieser Kamessedimente schwanken
zwischen sandigen Schluffen bis hin zu Mittel- und lagenweise auftretenden
Grobsanden. Der Oberboden, dem die Bodenproben entnommen wurden, ist als
grundwasserferne typische Braunerde charakterisiert. Das 130 m x 140 m grofie
Testfeld gliedert sich morphologisch in ein im Westen gelegenes Plateau und
eine 6stlich davon N-S, verlaufende, tief eingeschnittene Senke mit Niveau-
unterschieden von bis zu 3,6 m (Abb. 2.5).

200 MeBpunkte wurden statistisch zufillig auf diesem morphologisch stark
differenzierten Feld fiir eine Stichtagsbeprobung angeordnet. Im folgenden wird
die rdumlich statistische Struktur ausgewéhlter Bodenparameter sowie der
Riickstandsgehalte des Pflanzenschutzmittels Terbuthylazin analysiert.

pH-Werte. Mit einem Wertebereich von pH 4 bis pH 6,1 deuten die Werte ein
saures Milieu an. Das Variogramm der pH-Werte zeigt die Struktur eines reinen
Nugget-Effekts (Abb. 2.7). Die pH-Werte streuen um den arithmetischen Mittel-
wert von 4,76 mit einer Standardabweichung von 0,36 (Abb. 2.6) und sind
rdumlich unkorreliert.

Abb. 2.6. Haufigkeitverteilung und Summenkurve der pH-Werte.
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Abb. 2.7. Richtungsunabhingiges experimentelles Variogramm der pH-Werte.

Riickstandsgehalte des Pflanzenschutymittels Terbuthylazin (TBA) im Boden.
Die Riickstandsgehalte des als mobil einzustufenden Herbizides Terbuthylazin
(TBA [pgkg']) im Boden weisen eine positiv schiefe Verteilungsfunktion auf,
die durch Logarithmieren der Werte annihernd die Form einer Normalverteilung

annimmt (Abb. 2.8).

Abb. 2.8. Haufigkeitverteilung und kumulative Dichtefunktion der logarithmierten Rickstands-

gehalte des Pflanzenschutzmittels Terbuthylazin.
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Die Richtungsvariogramme (Abb. 2.9) deuten mit einem Nugget-Effekt von
55 % der Gesamtvarianz auf eine nur sehr schwach ausgeprigte riumliche
Struktur hin. Die in allen Richtungen einheitlich kurze Reichweite von ca. 30 m
ist eine zusitzlicher Hinweis darauf, dab das alljahrlich erneut applizierte
Pflanzenschutzmittel auch aufgrund der Bodenbearbeitung eine nur schwach
entwickelte raumliche Struktur aufweist.
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Abb. 2.9. Experimentelle Richtungsvariogramme der logarithmierten Riickstandsgehalte an 7BA.
Parameter des Variogrammodells: spharisch, Co = 0,15, C = 0,12, a = 30 m, isotrop.

Gehalt an organischem Kohlenstoff. Der Gehalt an organischem Kohlenstoff
(Corg [%)) ist ein fiir das Sorptionsverhalten des Bodens gegeniiber organischen
Verbindungen wichtiger Parameter. Eine erhohte Verfiigbarkeit organischen
Kohlenstoffs begiinstigt ebenso wie ein erhéhter Tonmineralanteil des Sediments
die Adsorption von unpolaren organischen Stoffen, wie z.B. Pflanzenschutz-
mitteln (MattheB u. Isenbeck 1987), und verhindert oder verringert somit deren
Eintrag in das Grundwasser.

Die Haufigkeitsverteilung (Abb. 2.10) von C,,, kann als normalverteilt ange-
schen werden. Fiinf Proben mit mehr als 1,6 % C,, miissen als statistische
Ausreifiler betrachtet werden. Sie entstammen allesamt der Senke, einer Art
morphologischen Falle. Sie werden in der Variogrammanalyse nicht beriick-
sichtigt. Die einzelnen Richtungsvariogramme (Abb. 2.11) weisen keine syste-
matischen Abweichungen vom richtungsunabhéingigen Variogramm auf, d.h. die
deutlich erkennbare riumliche Struktur ist isotrop. Der relativ hohe Nugget-
Effekt von 37 % der Gesamtvarianz spricht fiir eine noch stark ausgeprigte
Zufallskomponente dieser Variablen.
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Abb. 2.10. Haufigkeitsverteilung und kumulative Dichtefunktion des Gehaltes an organischem
Kohlenstoff.
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Abb. 2.11. Experimentelle Richtungsvariogramme des Gehaltes an organischem Kohlenstoff.
Parameter des Variogrammodells: spharisch, Co = 0,01, C = 0,017, a = 80 m, isotrop.

Der Korndurchmesser d;, Der Korndurchmesser d;, [mm] gibt diejenige Korn-
groBe wieder, unterhalb der 10 Gewichtsprozent der Probe liegen. Sie ist somit
ein Mab fiir die feineren Korngréfienanteile eines Sedimentes, die einen wesent-
lichen EinfluB auf das Porenvolumen und damit auf die Durchlissigkeit und die
fiir Sorption und Ionenaustausch zur Verfiigung stehende Kornoberfliche haben.
Mit einem Mittelwert von 0,026 mm liegen die d;-Werte im Schluffbereich.
Nach Logarithmieren der positiv schief verteilten Mefiwerte zeigt das Histo-
gramm (Abb. 2.12) eine deutlich bimodale Verteilung. Ein Vergleich mit der
Probenpunktverteilung weist auf eine Herkunft derjenigen darauf hin, daB die
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groberen Korngemische (djo- > 0,022 mm) vom Plateau im Westen des Test-
feldes stammen. Im strengen Sinne ist hier die Homogenitidtsannahme verletzt,
da nicht davon ausgegangen werden kann, daB das Histogramm der d;,-Werte
ein zuldssiges Modell der Verteilungsfunktion der Zufallsvariablen in jedem
Punkt x; des Gebietes ist.

Abb. 2.12. Hiufigkeitsverteilung und kumulative Dichtefunktion der logarithmierten d;o-Werte

Die Richtungsvariogramme (Abb. 2.13) zeigen eine deutlich anisotrope
rdumliche Struktur, die durch Anpassung eines geometrisch anisotropen, spha-
rischen Modells abgebildet werden kann. Danach ist die Erhaltungsneigung in
nord-sidlicher Erstreckung um das 2,8-fache grofBer als in ost-westlicher
Richtung. Die unterschiedlichen Sillwerte der experimentellen Richtungs-
variogramme lassen ecine zonale Anisotropie vermuten. Jedoch liegen die
Sillwerte innerhalb des Konfidenzintervalls von 0,43 < o® < 0,64 (bei o = 5 %)
der Varianz, so daB eine echte zonale Anisotropie vernachléssigt werden kann.

Die Nugget-Varianz ist mit 9,3 % der Gesamtvarianz als klein anzusehen.
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Abb. 2.13. Richtungsvariogramme der logarithmierten d,,-Werte. Parameter der Variogrammo-
delle: spharisch, Cp = 0,05, C = 0,45, ay.s =110 m, ag.w =38 m, disorop = 60 m. Anisotropiever-
haltnis 2,8:1.

Wassergehalt des Bodens. Die natiirliche Bodenfeuchte (Wassergehalt [%]) ist
eine stark von den jiingsten Regenereignissen und der Gelindeexposition abhin-
gige GroBe. Abb. 2.14 zeigt, dab die hichste Bodenfeuchte in der Senke und an
dem windgeschiitzten Osthang zu verzeichnen ist, wihrend das Plateau sowie die
dem Wind ausgesetzten Westhiinge trockener sind.

Das Histogramm (Abb. 2.15) ist als annihernd normalverteilt anzusehen. Die
Richtungsvariogramme (Abb. 2.16) zeigen eine ausgeprigte zonale Ansiotropie.
Die Reichweiten sind in N-S- und E-W-Erstreckung gleich, jedoch erscheint die
Variabilitit, d.h. der Sill des N-S-Variogramms um die Hilfte geringer als der
des E-W-Variogramms.

Die zonale Anisotropie wird in diesem Fall deutlich durch die nord-siidlich
verlaufende morphologische Struktur des Testfeldes beeinfluit. In nord-siidlicher
Richtung entstammen die Punktepaare einer Distanzklasse immer derselben mor-
phologischen Struktur, d.h. demselben Hang, dem Plateau oder der Senke, und
weisen somit nur geringe Differenzen im Wassergehalt auf. Demgegeniiber ist
die Variabilitit senkrecht zur Hauptrichtung der morphologischen Struktur
groBer®,

* Die Beriicksichtigung einer zonalen Anisotropie im Kriginggleichungssystem kann nur durch
Verwendung eines geschachtelten Variogramms geschehen, bei dem durch Einsetzten eines
hohen Ansisotropiefaktors (1:9999) die Variogrammstruktur einer Richtung fast vollstindig
unterdriickt wird (s.a. Deutsch u. Journel 1992, 1997).
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Abb. 2.14. Interpolierte Karte des Wassergehaltes (schraffiert) und Isohypsen der Gelindeober-
flache.

Der Nugget-Effekt ist mit weniger als 6 % der Gesamtvarianz als sehr gering
einzustufen. Dies ist fiir eine dem Wesen nach stetige Variable wie dem
Bodenwassergehalt zu erwarten.

Zusammenfassung. AbschlieBend kann fiir die hier vorgestellten ortsabhdngigen
Bodenparameter, die auf einem ackerbaulich genutzten Feld in hoher Dichte (1,1
Proben pro 100 m?) bestimmt wurden, eine Hierarchie der rdumlichen Variabi-
litdtsstruktur abgeleitet werden (Tabelle 2.2): Danach muB die Variabilitit des
pH-Wertes in diesem Gebiet als rdumlich absolut zufillig eingestuft werden. In
keiner horizontalen Raumrichtung ist eine autokorrelative Struktur zu erkennen.
Der Riickstandsgehalt des Pflanzenschutzmittels Terbuthylazin (7B4) weist
mit seiner noch sehr hohen engriumigen Variabilitit (Nugget-Effekt) eine wenig
entwickelte riumliche Erhaltungsneigung auf. Nur geringfiigig besser ausgebildet
erscheint die rijumliche Erhaltungsneigung des organischen Kohlenstoffgehaltes
(Corg). Bei beiden Parametern kann dieses auf die ackerbauliche Bearbeitung des
Bodens, d.h. auch auf die regelmiBige Umpfliigungen zuriickgefiihrt werden.
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Abb. 2.15. Haufigkeitsverteilung und kumulative Dichtefunktion des Bodenwassergehaltes.
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Abb. 2.16. Richtungs- und omnidirektionales experimentelles Variogramm des Bodenwasserge-
haltes. Parameter des isotropen Modelltyps: spharisch, Cp=0,3, C=4,7, a=35m. Zonale
Anisotropie: Cy.s =2,9, Ce.wr = 6,3.

Demgegeniiber fillt die sehr ausgeprigte riumliche Struktur der Variablen
Korngréhe (d)g) auf: hier wird die deutliche geometrischen Anisotropie in nord-
siidlicher Erstreckung von einem vergleichsweise kleinen Nugget-Effekt beglei-
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tet. Ahnliches gilt fiir den Bodenwassergehalt, dessen Abhingigkeit von der
lokalen morphologischen Struktur besonders augenfillig ist.

Tabelle 2.2. Hierarchie der riumlichen Abhéngigkeit der Bodenkenngréfen eines ackerbaulich
genutzten Testfeldes.

Variable pH-Wert Pflanzenschutz-  organischer Korngrole Wasser
mittelriick- Kohlenstoff- dio gehalt
standsgehalt TBA  gehalt C,,y

bevorzugte geometrische  zonale

Richtung ? isotrop isotrop isotrop Anisotropie Anisotropie
1:2,8 1:2

engriumige
Variabilitit 100 % > 50 % <40% <10 % <<10%

[% der Varianz]

Erhaltungs- keine Auto-

neigung ? korrelations- a=1/6 a~2/5 ax1/5-3/5 a=1/6
[in Bezug zur struktur
Gebietslinge]

e et R AR

2.24
SchluBfoigerungen

Mit Hilfe der Variographie lassen sich rdumliche Strukturen von - wie hier -
BodenkenngroBen, aber auch von anderen umweltrelevanten Parametern gut
erkennen und quantitativ mit Hilfe eines Modells beschreiben.

Sieht man einmal von zeitlichen Fluktuationen der Parameter ab, so hat das
unterschiedliche rdumliche Verhalten einen Einfluf auf die optimale Planung der
Probenahme. Grundsitzlich gilt, je zufilliger die rdumliche Variabilitit ist, d.h.
je kiirzer die Erhaltungsneigung (kleine Reichweite, hoher Nugget-Effekt) desto
dichter miissen Proben genommen werden. Die Kenntnis iiber das Vorhan-
densein rdumlicher Anisotropien gibt Hinweise auf eine giinstige Orientierung
von Transsekten. Werden diese senkrecht zur Hauptrichtung der Anisotropie
angelegt, so kann auf kiirzeren Distanzen mit mehr Informationsgehalt gerechnet
werden.

Die fiir die oben beschricbenen Bodenkenngroflen ermittelten rdumlichen
Strukturen konnen mit Hilfe gecigneter Variogrammodelle fiir die rdumliche
Schiitzungen, d.h. Interpolation mit dem Kriging-Verfahren, zur Optimierung
der Probenahme sowie zur stochastischen Erzeugung von Parameterfeldern
genutzt werden.

Die Wahl eines geeigneten Variogrammodells ist hiiufig sehr subjektiv. Einige
Programme (s.a. VARIOWIN, Pannatier 1996) bieten jedoch zur Unterstiitzung
der Anpassung die mittlere quadratische Abweichung der Modellfunktion vom
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experimentellen Variogramm als Giitewert an. Jedoch sollte man sich hierauf
nicht zu sehr verlassen, da hierbei nicht beriicksichtigt wird, dal die Anpassung
vor allem fiir Distanzen unterhalb der Reichweite gut sein muf, da diese fiir das
Schitzverfahren Kriging von Bedeutung ist. Die Uberpriifung eines geeigneten
Variogrammodells kann auch mit Hilfe der Kreuzvalidation (s.a. Kap. 3.1.5)
erfolgen.

Bei der praktischen Variographie, der unbedingt die Berechnung der Vertei-
lungsfunktion (Histogramm) vorausgehen muf), sollte kritisch mit AusreiBern
umgegangen werden, die - vor allem bei wenigen Datenpunkten - das experi-
mentelle Variogramm derartig stéren kann, daB eine méglicherweise vorhandene
Struktur nicht erkannt wird. Hier ist es durchaus sinnvoll, den ein oder anderen
Datenpunkt auszulassen.

Mitunter ist es notwendig, mehrere Variogrammtypen zu e¢inem geschach-
telten zusammenzufiithren. Dies ist dann der Fall, wenn sich die Variabilitit des
Parameters in Komponenten zerlegen liBt (Faktorielles Kriging), die unter-
schiedliche Grofenordnungen betreffen. Ein typisches Beispiel ist die Durch-
lassigkeit, deren Variabilitdt in Abhidngigkeit von der GroBe des Betrachtungs-
raumes zunimmt (Gelhar 1986, Schafmeister u. Pekdeger 1993).



3 Erstellen von Karten hydrogeologischer
KenngréRen

Die Erstellung von Karten der im Gelidnde gemessenen Parameter ist eine der
ersten Aufgaben, die im Rahmen einer hydrogeologischen Untersuchung bear-
beitet werden. Stellvertretend hierfiir wird im folgenden die Erzeugung von
Grundwassergleichenplidnen anhand Messungen des Grundwasserspiegels A(x)
behandelt werden. Das Symbol # steht dabei gleichermaBen fiir gespannte und
freie Grundwasserdruckh6hen (auch: piezometrische Hohe, Grundwasserpoten-
tial).

Aus der Grundwassergleichenkarte kénnen die generelle Abstromrichtung und
der regionale hydraulische Gradient abgeschitzt werden. Bei Kenntnis des
durchschnittlichen Durchlissigkeitsbeiwertes (k) und der wirksamen Porositét
(n.) kann dariiber hinaus eine mittlere Abstandsgeschwindigkeit (v,) des Grund-
wassers berechnet werden.

Die Messung der Druckspiegelhéhe erfolgt an Brunnen oder Grundwasser-
meBstellen indirekt iiber die Erfassung des Grundwasserstandes unter Gelinde-
hohe bzw. Brunnenabstich. Um vergleichbare Werte innerhalb eines Gebietes zu
erhalten, werden die Messungen von der Geldndehéhe bzw. der Rohroberkante
subtrahiert und somit als Héhe iiber NN wiedergegeben. Luftdruckschwankungen
beeinflussen die Messungen der freien sowie vor allem der gespannten Druck-
spiegelhéhen und miissen korrigiert werden (Languth u. Voigt 1980).

Die Grundwasserdruckhéhe ist eine ortsabhiingige Zufallsvariable, die aufler-
dem cine Funktion der Zeit darstellt (#=Z(x,2)). Wenn keine kiinstlichen Ein-
griffe in den Grundwasserleiter erfolgen, zeigt sie rdumlich als auch zeitlich ein
sehr stetiges Verhalten.

In der Praxis muf hiufig auf ein bestehendes MeBstellennetz zuriickgegriffen
werden. Anders als bei rohstoffkundlichen oder bodenkundlichen Fragestel-
lungen, kdnnen hier die MeBpunkte nicht ohne weiteres frei gewihlt werden. Die
rdumliche Anordnung und Anzahl von GrundwassermeBstellen orientieren sich
zumeist an einem KompromiB aus finanziellem Aufwand und hydrogeologischer
Fragestellung. So kann die Grundwasserbeeintrichtigung durch eine Altlast in
aller erster Ndherung durch die Installation je einer MeBstelle im An- bzw.
Abstrom des Kontaminationsherdes erfabt werden (Kerndorff et al. 1985).
Weitere MeBstellen im direkten Umfeld der Altlast stellen im Sinne einer
rdumlichen Interpolation von Grundwasserstinden oder Stoffkonzentrationen
eine Datenhdufung (Cluster) dar und bieten nur einen geringen Informa-
tionszuwachs. Die Anzahl der in der hydrogeologischen Praxis zur Verfiigung

M.-T. Schafmeister, Geoszatistik fiir die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999
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stehenden Probenpunkte ist verglichen mit Aufgaben in der Kohlenwasserstoff-
exploration sehr gering.

Demgegentiiber bietet jedoch der zeitliche Aspekt umweltgeowissenschaftlicher
Problemstellungen, wie z.B. die Entwicklung der Grundwasserdruckfliche, eine
zusitzliche Informationsquelle durch die Moglichkeit wiederholter bzw. konti-
nuierlicher Messungen.

Wenn eine Karte der Grundwasserdruckhdhe erstellt werden soll, so geschieht
dies entsprechend der gegebenen Fragestellung entweder auf der Basis von
Stichtagsmessungen oder von iiber einen Zeitraum gemittelten Werten (Monats-,
Jahresmittel). Letztere sind im Sinne der Geostatistik nicht mehr als Punktmes-
sungen (,punkt“-formige Stiitzung) zu verstechen, da sie zumindest zeitlich
betrachtet eine Intervallstiitzung haben. Die Verwendung solch gemittelter Daten
bedarf besonderer Behutsamkeit - vor allem bei der Interpretation des Ergebnis-
ses.

Da die Grundwasserdruckhthe eine Fliche darstellt, handelt es sich bei der
Erzeugung von Grundwassergleichenkarten um ein zweidimensionales Interpola-
tionsproblem.

Die klassische Methode der Konstruktion von Grundwassergleichenplinen
anhand von hydrologischen Dreiecken wird heute vielfach durch distanz-
gewichtete Interpolationsverfahren ersetzt. Bei diesen objektiven Verfahren treten
haufig Probleme auf, dic darauf zuriickzufiihren sind, daB die subjektive
Erfahrung des Hydrogeologen iiber das Verhalten der Grundwasserdruckfliche
an hydraulischen Rindern wie z.B. Wasserscheiden, quasi-undurchlissigen
Grenzen, Vorflutern u.a.m. nicht in die Interpolationsverfahren integriert ist.

Im folgenden werden die Grundziige des rdumlichen Schitzverfahrens Kriging
dargelegt. Darauf aufbauend werden diejenigen Methoden aus der Kriging-
familie, die sich besonders zur riumlichen Interpolation von Piezometerhthen
eignen, erléutert.

Bei der Verwendung dieser Verfahren sind einige Bedingungen und Ein-
schrankungen, die ebenso fiir andere distanzgewichtete Interpolationsalgorith-
men gelten, im voraus zu beachten:

¢ Die verwendeten Daten miissen vergleichbar sein, d.h. mo6glichst derselben
Datenquelle entstammen bzw. vereinheitlicht worden sein. Schwankungen
aufgrund von Luftdruckverinderungen sollten bereinigt sein.

¢ Die MeBwerte miissen einer gemeinsamen Grundgesamtheit entstammen, d.h.
MeBwerte aus unterschiedlichen Grundwasserstockwerken, die nicht in hy-
draulischem Kontakt stehen, diirfen nicht gemeinsam behandelt werden.

o Die MeBwerte sollten ciner Stichtagsmessung entstammen. Werden zeitlich
gemittelte Werte verwendet, so sollten die Zeitriume vergleichbar sein.

e Kriging ist als Schitzer auf der Basis gleitender, gewichteter Mittelwerte
benachbarter Proben nicht zur Extrapolation geeignet. Ein MeBstellennetz, das
sehr grofle Liicken aufweist, ist mdglicherweise unzureichend fiir die Inter-
polation der Grundwasserdruckhéhe.
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3.1
Raumliche Schétzung - Kriging

Die nach dem siidafrikanischen Bergingenieur D.Krige benannte Familie
rdumlicher Schitzverfahren Kriging wurde von Mathéron (1965) entwickelt und
umfabt eine Vielzahl von Spezialverfahren, die alle auf der Bildung gewichteter
Mittelwerte von Variablenwerten basieren. Dabei wird grundsétzlich zwischen
Blockschitzung, die vorwiegend im Bergbau notwendig wird, und Punkt-
schitzung, auf der Kartendarstellungen beruhen, unterschieden. Letztere wird im
folgenden erliutert.

Die einzelnen Krigingverfahren unterscheiden sich entweder in der Art der zu
schiitzenden ZielgroBen oder in ihrer methodischen Erweiterung zur Einbe-
ziehung zusétzlicher Information.

Ersteres betrifft beispiclsweise die Behandlung linearer oder auch nicht
linearer bzw. stationéirer und instationdirer Variablen (s.a. Kap. 2.2.1.1). Auch
kénnen lokale Verteilungsfunktionen einer Variablen anstelle von Verteilungs-
parametern geschétzt werden.

Zusitzliche Information iiber das rdumliche Verhalten einer ortsabhéngigen
Variablen besteht in der Kenntnis anderer Mefigrofen, die in Beziehung zu der
betrachteten Variablen stehen. Bekannt in der hydrogeologischen Praxis sind z.B.
korrelierende Wasserinhaltsstoffe oder zeitliche Wiederholungsmessungen von
Grundwasserdruckhéhen.

Gemeinsam sind allen Krigingverfahren die folgenden Vorteile gegeniiber
anderen Interpolationsverfahren:

o Kriging liefert den ,besten” Schitzwert (B.L.U.E. Best Linear Unbiased
Estimator).

¢ Kriging bezieht die Kenntnis der rdumlichen Struktur der Variablen, das
Variogramm, in die Schitzung mit ein.

¢ Dic individuelle rdumliche Anordnung des MeBstellennetzes im Bezug auf das
Interpolationsgitter wird beriicksichtigt.

¢ Die Zuverlissigkeit der Ergebnisse wird fiir jeden Schétzpunkt in Form des
Krigingfehlers angegeben.

Am Beispiel der Grundwasserdruckhohe 4 soll das geostatistische Modell der
Strukturanalyse und der Schitzung von raum-zeit-abhingigen GroBen demon-
striert werden. Eine allgemeine Modellvorstellung fiir orts-/zeitabhéngige Zu-
fallsvariable Z geht von deren Zerlegbarkeit in Einzelkomponenten aus:

Zx)=TxH+LixpH+¢ 3.1

Danach setzt sich Z(x,#) aus einem globalen Trend 7(x,f), einer lokalen
Fluktuation L(x,£) und dem zufilligen ,Rauschen” & zusammen. Je nach Art der
Variablen kann der Trend (z.B. bei Grundwasserdruckhshen in einem Einzugs-
gebiet) oder die lokale Variabilitdt (z.B. bei Durchlassigkeitsbeiwerten eines
Grundwasserleiters) die stirkere Komponente in Gl. 3.1 sein. Die determini-
stische Trendkomponente 146t sich weiter in einen ortsabhidngigen (7,(x,2)) und
einen zeitabhiingigen Anteil (7y(x,#)) zerlegen. Der globale Trend geht meistens
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auf einen deterministisch gut beschreibbaren ProzeB zurtick und 148t sich durch
einfache Polynom- oder trigonometrische Funktionen approximieren.

Die Geostatistik behandelt strenggenommen nur die lokale Fluktuation einer
Zufallsvariablen L(x,#), die jedoch ebenso eine zeitliche wie 6rtliche Komponente
aufweisen kann. Mit speziellen geostatistischen Verfahren konnen jedoch auch
Zufallsvariablen, die eine lokale Trendkomponente aufweisen (instationire
Variablen), bearbeitet werden (s.a. Kap. 2.2.1.1).

Die Grundwasserdruckhohe zeigt sowohl in ihrer rjumlichen als auch in ihrer
zeitlichen Dimension eine starke deterministische Uberprigung (7): Da Grund-
wasserdruckflichen in FlieBrichtung geneigt sind (hydraulischer Gradient), sind
sie strenggenommen als statistisch instationire Zufallsvariablen zu betrachten.
Zeitlich unterliegen Piezometerhohen zumeist saisonbedingten Periodizititen, die
traditionell mit den Methoden der Zeitreihenanalyse beschreibbar sind.

Im folgenden werden zunichst die urspriinglichen Krigingverfahren fiir
(schwach) stationdre Zufallsvariablen vorgestellt. Darauf aufbauend werden
einige erweiterte Methoden behandelt und schlieBlich ein Ansatz zu raum-
zeitlichen Schitzung erlautert.

3.1.1
Gewohnliches Kriging (Ordinary Kriging)

Der Krigingschitzer z; stellt eine Linearkombination gewichteter Probenwerte z;
aus » benachbarten MeBpunkte x; dar:

z,= Zn: A2(x,).
i=1

(3.2)
Die Gewichte 4; sind so zu bestimmen, daB der Schitzwert z; des unbekann-
ten wahren Wertes z, die folgenden Bedingungen erfiillt;
(1)  z, sei erwartungstreu, d.h. E[zg - Zo] =0
und

. 2
(2)  der mittlere quadratische Fehler E[z0 - 20] sei ein Minimum!

Unter der Annahme der Stationaritit, also bei Abwesenheit eines Trends, ist
der Erwartungswert E[z(x,. )] =m und 2z, =m. Die Bedingung (1) (Erwar-
tungstreue) liefert somit:

E{Z’liz(xi)_z‘o} = Z’lim_m = m(zﬂ’x -1)=0
i=l i=] i=l . 3.3)
Hieraus folgt, daB die Summe der Gewichte 1 sein muB.

Mit Hilfe des Variogramms kann der Erwartungswert des quadratischen
Fehlers ausdriickt werden:
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E[Z, - 7, = Va(Z; - Z,)

= 221/7?7(-":' _xo)_zzjﬁlj}’(-xi _xj)'

i=l j=1

3.4)

Um die Fehlervarianz unter der Nebenbedingung 1 (Z/L- = 1) zu minimieren,
wird ein Lagrange-Multiplikator u eingefiihrt'. Anstelle von (3.4) wird die
Funktion ¢ = @(4,,..4,,4) minimiert:

n
¢ =Var(Z, - Z,)-2u(Q 4 1)
i=l ) (3.5)

Das Minimum erhilt man durch Null-Setzen der partiellen Ableitungen
% . G : N
——,i=1,...,n und ——. Dies fiihrt zu dem linearen Kriginggleichungssystem
4, du
(KGS) mit n+1 Gleichungen:

N
Zﬂ’j},(xi -xj)+ﬂ=7(xi —xo)
Jj=1 fiiri=1,2,...,n

N
D A=1
j=1

(3.6)

In Matrixform wird das KGS (Kriginggleichungssystem) wie folgt geschrie-
ben:

’—},(xl_xl) r(x,—-x,) ... y(x,-x,) 1] A -}'(xl'xo)-
r(x,—x) y(x,-x) ... y(x,-x,) 1|14 y(x;, —x,)

: : : o |= : 3.7
}/(xn—xl) }’(xn_xZ) }/(xn_xn) 1 ]‘h },(xn—xO)
1 1 1 0 a 1

L -4

Dabei ist im Falle von Punktschitzungen xx;~x;) = #(0) = 0; d.h. die Diago-
nale ist mit O besetzt. Da im stationiren Fall die Bezichung

yh) = CO) - Cth (3.9)

! Der Faktor 2 des Lagrange Multiplikators 4 in Gl. 3.5 wird aus Griinden der einfacheren
rechnerischen Behandlung der Ableitungen eingefiihrt.
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gilt, kann »A) im KGS durch die Kovarianz C(k) ersetzt werden. Dadurch
erhilt die Diagonale der Matrix die gréfiten Elemente. In numerischer Hinsicht
ist dies vorzuziehen und daher in den meisten Programmen verwirklicht.

Die Kriging-Schitzvarianz o’ fiir Punktschitzungen ergibt sich aus Gl. 3.4
und 3.6:

o} = Var(z, - z,) = ,u+ZZi}/(x,. -X,). (3.9
i=1

In einem Sonderfall, bei dem keine ridumliche Abhingigkeit der Daten
existiert, d.h. das Variogramm ist ein reiner Nugget-Effekt, erhilt man fiir die

Gewichte A, = Y. . Der Krigingschatzer ist jetzt das einfache arithmetische
Mittel der benachbarten Proben.

Folgende Eigenschaften zeichnen den Kriging-Schitzers aus:

1. Das Kriging-Gleichungssystem ist nur losbar, wenn die Determinante der
Matrix (y;) # 0 ist. Praktisch bedeutet dies, daB eine Probe nicht doppelt
auftreten darf (d.h. mit identischen Koordinaten).

2. (Punkt-) Kriging liefert einen exakten Interpolator. Das folgt sofort aus der
Bedingung der Minimierung der Schétzvarianz.

3. Das Kriging-GS hingt nur von y(k) bzw. C(h) ab, nicht jedoch von den
Werten der Variablen Z in den Probepunkten x;, i=1,...,n. Bei identischer
Datenkonfiguration braucht das KGS nur ein Mal gelost zu werden.

4. Mit Hilfe des Schitzfehlers ox konnen Vertrauensgrenzen der Schitzung
angegeben werden.

5. Kriging beriicksichtigt bei der Schitzung die Lage des zu interpolierenden
Punktes x, im Bezug auf die Datenpunkte x; und die Struktur der Variablen Z
(durch das Variogramm). Durch die Bedingungen (1) (Erwartungtreue) und
(2) (Fehlerminimierung) ist Kriging ein BLUE-Schitzer (Best Linear
Unbiased Estimator) und den einfach distanzgewichtenden Verfahren iiber-
legen.

3.1.2
Kriging bei instationdren Variablen (Universal Kriging)

In vielen Fillen ist der Erwartungswert von Z im Untersuchungsgebiet nicht
konstant, so daB von der Existenz eines unterlagernden Trends ausgegangen
werden kann. Dieser Trend ist entweder als iiber den Betrachtungsraum D
einheitlich anzusehen (globaler Trend) oder er ist lokal unterschiedlich. In
diesem Fall hat sich der Begriff lokale Drift eingebiirgert. Eine strikte Trennung
dieser beiden Phinomene ist anhand der Datenlage zumeist nicht méglich.
AuBerdem hingt die Wahrnehmung eines Trends bzw. der Drift ganz entschei-
dend vom Betrachtungsmafstab ab (Abb. 3.1).
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Z(x)

luktuation

globaler Trend

Abb. 3.1. Schematische Darstellung der Komponenten deterministischer Trend und lokale
Fluktuation der Zufallsfunktion Z(x).

Die physikalische Ursache fiir das Vorhandensein eines Trends ist im allge-
meinen ein rdumlicher oder zeitlicher Prozef, dessen Auswirkung auf die Varia-
ble das Ausmab der lokalen Schwankungen iibersteigt. So wirkt sich beispiels-
weise der ProzeBb der Grundwasserstromung stiirker auf die Neigung der Grund-
wasseroberfldche aus als deren lokale Fluktuation. In Richtung des hydraulischen
Gradienten kann man zumeist einen linearen Trend anpassen. Das Variogramm
weist in dieser Richtung keinen Sill auf.

Ist in einem Datensatz ein Trend erkannt worden, so bieten sich wenigstens
drei Moglichkeiten an, die Variable zu behandeln:

o Der Trend wird nicht beriicksichtigt. Die Interpolation erfolgt mit dem
Ordinary Kriging Verfahren.
Es wird vorausgesetzt, dah die Auswirkung eines Trends bzw. einer Drift in
sehr geringen Entfernungen vernachlissigbar klein ist. Da Kriging als gleiten-
des, gewichtendes Mittelwertverfahren nur Punkte aus der unmittelbaren
Nachbarschaft des zu schitzenden Punktes verwendet, kann die Schitzung als
ausreichend genau angeschen werden. Der Krigingfehler, der nur vom Vario-
gramm und der Probenpunktkonfiguration abhingt, wird bei dieser Vor-
gehensweise jedoch unrealistisch hoch.

¢ Man approximiert zunéchst eine einfache Polynomfunktion (linear oder qua-
dratisch) fiir den Betrachtungsraum D und berechnet die Residuen an den
Datenpunkten. Die Residuen werden dann als Zufallsvariable Z(x) behandelt
(Variogrammanalyse und Ordinary Kriging). AbschlieBend wird die Kriging-
schitzung der Residuen der Polynomfunktion hinzuaddiert.
Diese Vorgehensweise ist relativ einfach praktisch durchzufiihren und wird
daher gerne verwendet. Dabei wird jedoch die Verletzung einer statistischen
Grundannahme in Kauf genommen: Im strengen Sinne sollten die Residuen
einer Trendfliche unkorreliert sein. Das dann berechnete Variogramm der
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Residuen setzt aber gerade die rdumliche Korrelation der behandelten Varia-
blen voraus.
o Verwendung des erweiterten Verfahrens: Universal Kriging,

Bei diesem Ansatz wird von einem lokalen Trend?, d.h. von einer Drift
ausgegangen, die sich lokal mit Hilfe einer Polynomfunktion beschreiben 1Bt
(s.a. Abb. 2.2):

Der Erwartungswert von Z(x) ist eine Funktion des Ortes x:

m(x) = B[ Z(x)], (3.10)

wobei m(x) die Drift bezeichnet. Z(x) setzt sich dann aus drei Komponenten
zusammen:

Z(x)=m(x)+R(x)+¢, (3.11)

wobei die Residualvariable R eine regionalisierte Variable mit Variogramm
#(h) und Erwartungswert E[R] =0 ist. ¢steht fiir das zufillige ,,Rauschen”.

Die Drift wird mit Hilfe eines Polynomansatzes als Linearkombination
einfacher Funktionen fi(x) beschrieben:

k
m(x) =Y a,f (x), (.12)
1=0

wobei die Koeffizienten a; zunichst unbekannt sind. Bei einer linearen Drift
ergibt sich unter Verwendung von Monomen fi(x) fiir eine Ebene (2D):

m(x,y)=a,+ax+a,y mitk=2, (3-13)
und bei einer quadratischen Drift:
m(x,y)=a,+ax+a,y+axy+ax’ +ay’ mitk=5 (3.14)

Analog zum Ordinary Kriging ergibt sich aus den Bedingungen (1) und (2)
ein KGS, das auBier den Gewichten 4;, i=1,...,n fiir den nicht-stationsiren Fall zu-
sitzlich auch die (unbekannten) Koeffizienten a; enthilt (3.15). Auf diese Weise
wird fiir jeden Schitzpunkt eine lokale Polynomfunktion bestimmt, die die lokale
Drift beschreibt.

Das Universal Kriging ist nur dann wirklich angebracht, wenn eine Drift
schon in geringen Entfernungen deutlich wird. Wie in Kap. 2.2.1.4 erwihnt,
kann die Drift anhand der Mittelwerte der Start- bzw. Endpunkte jeder Distanz-
klasse (Gl. 2.15 und 2.16) berechnet werden. Hiufig ist eine Drift nur fiir eine
Raumrichtung oder ein Teilgebiet erkennbar, z.B. bei Grundwasserspiegeln in
Richtung des generellen Abstroms bzw. im Einzugsbereich eines Brunnens. In
solchen Fillen sollte das Variogramm senkrecht zur Abstromrichtung bzw. in
unbeeinflubten Gebieten berechnet werden,

? Der lokale Trend ist nicht mit dem globalen Trend gleichzusetzen und wird zur Unterscheidung
als Drift bezeichnet .
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Wie das Ordinary Kriging ist das Universal Kriging noch weniger dazu geeig-
net, iiber das beprobte Gebiet hinaus zu extrapolieren. Vor allem bei Annahme
einer quadratischen Drift werden in nicht mit Probepunkten belegten Bereichen
unrealistische Werten geschitzt. Polynomfunktionen héheren Grades sind ohne-
hin nicht praktikabel und in den bekannten Geostatistik Programmen nicht
realisiert.

3.1.3
Kriging mit Externer Drift

Beim Kriging mit Externer Drift wird dhnlich wie beim Universal Kriging ein
Trendmodell angenommen, bei dem der Trend auf zwei Terme begrenzt ist:

E[Z(x)]=m(x) =a, +a, f,(x). (3.16)

Dabei stellt die Funktion y(x)=f (x) eine zusitzliche Variable dar, deren

riaumliche Variabilitit (Externe Drift) in geddmpfter Form diejenige der Zufalls-
funktion Z(x) widerspiegelt.

Das Kriging mit Externer Drift benétigt eine Sekundirvariable, die fiir alle x
bekannt sein muf; praktisch reduziert sich diese Mafbgabe auf Werte fiir die
Variable Y an allen Schitzgitterpunkten x, und den Datenpunkten x;. Hierdurch
wird eine allgemeine Grundkontur (,basic outline“, Chiles 1992) der Schitz-
variablen beschrieben.

Als Sekundirvariable Y(x) kommen solche Variablen in Betracht, die auf-
grund einer physikalisch begriindbaren Bezichung zur Zielvariablen Z(x) deren
Verlauf nachzeichnen. Ahmed u. De Marsily (1987) benutzen den Spezifischen
Speicherkoeffizienten zur Schitzung der Transmissivitit. Die Bodentemperatur
in einer gebirgigen Region l4Bt sich mit Hilfe der topographischen Hohe als
Zusatzvariable zuverlissiger interpolieren (Wackernagel u. Hudson 1992).
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Sekundérvariable Y(x,y)
(z.B. mit Y(x,y) = Mittelwert lber die Zelt)

Abb. 3.2. Die Variable Grundwasserhohe 4 = Z(x,y) und die Sekundarvariable Y(x,3) als ,Basic
Outline®,

Die Grundwasserdruckhéhe zum Zeitpunkt ¢ kann bei Kenntnis fritherer
Druckspiegellagen ebenfalls besser geschitzt werden. Chiles (1992) verwendet
als Sekundérvariable die Mittelwerte zweier extremer Grundwasserhéhenlagen,
MeBwerte einer Trocken- bzw. einer Feuchtperiode, als ,.generelle Grundwasser-
héhe“ zur Interpolation der Grundwasserh6he zum Zeitpunkt einer riumlich
weniger dichten Stichtagsmessung. Die grundlegende Idee hierbei ist, daB die
generelle Form einer Grundwasserdruckfliche nur eingeschrinkt verinderlich
ist, wenn #uflerere Einfliisse, wie z.B. Grundwasserentnahmen, auszuschliefen
sind. Die generelle Form kann dann mit Hilfe der mittleren Druckhéhen als
Sekundérvariable Y(x) vorgezeichnet werden (Abb. 3.2).

3.14
Raum-Zeit Kriging

Gl. 3.1 zeigt die raumliche sowie zeitliche Abhingigkeit der Variablen Grund-
wasserdruckhéhe. Ist man verglichen mit Schétzproblemen in der Rohstoffvor-
ratsberechnung bei der Behandlung hydrogeologischer Fragestellungen aufgrund
der geringeren rdumlichen Datendichte haufig im Nachteil, so erweist sich die
zeitliche Abhéngigkeit der hydrogeologischen Prozesse als Vorteil. So fiihrt
Christakos (1992) Méglichkeiten und Probleme der raum-zeitlichen Schitzung
vor allem auch bei Umweltproblemen wie dem der Grundwasserverunreinigung
aus.
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Nur wenige Autoren haben sich mit der Zulissigkeit der Anwendung geostati-
stischer Grundannahmen auf die Schitzung raum-zeitabhdngiger Daten beschif-
tigt. In der Praxis (Rouhani u. Hall 1989, Neutze 1995, Buxton u. Pate 1994)
erweisen sich jedoch einige Moglichkeiten der geostatistischen Behandlung
dieser Variablen als erfolgreich anwendbar, auch wenn diesen Vorgehensweisen
»theoretische Mingel oder zumindest Schwichen® nachzuweisen sind (Myers
1992).

Die zeitliche Abhiingigkeit von Variablen wie der Grundwasserdruckhdhe,
Grundwasser- oder Luftkontamination u.a. kann entweder durch die Definition
der zeitlichen Achse als zusitzliche Dimension (Abb. 3.3) oder durch Betrach-
tung der einzelnen Zeitebenen als separate, jedoch miteinander korrelierende
Variablen (Abb. 3.4) in die Schitzung mit einbezogen und so als zusitzliche
Information genutzt werden.

Im zweiten Fall wird das Schitzverfahren Cokriging verwendet, das im
einzelnen an spiterer Stelle erliutert werden wird. Hier sei nur bemerkt, daB das
Verfahren Cokriging seine sinnvollste Verwendung vor allem als gleichzeitiger
Schitzer mehrerer korrelierter ortsabhingiger Variablen findet (Carr 1995).
Hierbei kommt es jedoch mit zunehmender Anzahl von Co-Variablen zu einem
unverhiltnismifig anwachsendem Aufwand bei der Variogrammanalyse und
-modellicrung.

Unter dem ,echten” Raum-Zeitkriging wird iiblicherweise ein Kriging ver-
standen, bei dem die zeitliche Dimension als gleichwertige ,,Raum“-dimensionen
betrachtet wird. Um weiterhin ein dreidimensionales orthogonales Bezugssystem
zu gewihrleisten, konnen natiirlich nur zwei Raumkoordinaten (z.B. Rechts- und
Hochwert) zugelassen werden. Im Falle der Grundwasserdruckfliche werden
dann die Ortskoordinaten auf der x- und der y-Achse abgebildet, wihrend die z-
Achse die zeitliche Dimension reprisentiert.

Als ein weiteres Problem erweist sich, dal} die zeitliche Informationsdichte im
Vergleich zur rdumlichen Datendichte in vielen Fragestellungen ungleichméiBig
groBer ist. Beispielsweise liBt sich eine einmal eingerichtete LuftmeBstation oder
eine GrundwassermeBstelle beinahe beliebig hiufig beproben. In der Analyse der
rdumlichen - hier genauer gesagt der raum-zeitlichen - Struktur der Kenngréfie
verfilschen diese Datencluster das Variogramm, sofern nicht ein ,Decluster-
Programm (z.B. in GSLIB, Deutsch u. Journel 1992, 1997) vorgeschaltet wird.

Beim Schitzvorgang mittels Kriging mufl der ,,Abschirmungseffekt bei der
Bestimmung der Schitzgewichte A bedacht werden. Dieser wird durch die
zeitliche Anordnung der MefBpunkte, die genau parallel zur zeitlichen Achse
liegen, verursacht. Demgegeniiber sind die Datenpunkte rdumlich zumeist irre-
gulér in der 2D-Ebene verteilt.

Die unterschiedlichen MabBeinheiten des rdumlichen und des zeitlichen
Bezugssystems erfordern eine detaillierte Analyse der Anisotropie. Im Beispiel
der Grundwasserstandsmessungen, die monatlich durchgefiihrt sein mégen und
deren rdumliches Bezugssystem auf dem Meter als LingenmaB beruht, ist es
leicht nachvollziehbar, daB die zeitliche Variabilitit innerhalb von zehn Monaten
hoher sein mag als innerhalb von Distanzen von zehn Metern. Demzufolge wird
sich eine zonale Anisotropie zeigen, bei der der Sill der zeitlichen Variogramm-
komponente héher ist als der der rdumlichen.
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MeBzeitpunkt k
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Abb. 3.3. Die GrundwasserhShe /= Z(x,y,f) dargestellt im 3D Raum mit der Zeit als dritter
Dimension.

Hieraus ergibt sich die Notwendigkeit der Berechnung von Richtungsvario-
grammen zur Erkennung dieser Anisotropien. Hierbei sollte in Richtung der
Zeitachse der Toleranzwinkel so klein gehalten sein, daB méglichst nur MeB-
werte einer (rdumlichen) MeBstation zu Distanzpaaren zusammengefafit werden.
Auf diese Weise erhilt man je ein Variogramm, das die rdumliche und die
zeitliche Korrelationsstruktur wiedergibt. In das Kriginggleichungssystem gehen
diese geschachtelten Variogrammfunktionen als Summenvariogramm ein’:

y(hx’ht):},l(hx)+y2(ht) (317)
mit h, Abstandsvektor im Raum,
h, zeitliches Inkrement,

Hh,)  riumliches Variogramm
HKh)  zeitliches Variogramm.

* Myers u. Journel (1990) zeigen, daB} die Verwendung eines raum-zeitlichen Summenvario-
gramms bei ungiinstiger Datenanordnung zu nicht 16sbaren singuliren Krigingmatrizen fithren
kann.
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Zeitebene 2

Abb. 3.4. Die Grundwasserhohe & = Z{x,y) als i = 1,..,k zeitlich korrelierende Variablen.

Wiederum gilt die Einschrinkung bei der Verwendung von Kriging - sei es
echt raum-zeitlich oder Cokriging -, dab es sich nicht zur Extrapolation eignet,
Fiir eine Schitzung iiber den mit Messungen erfaBten Raum bzw. die Zeitspanne
hinaus (Prognosen) sind die Methoden der Zeitreihenanalyse sinnvoll.

Vorteilhaft kann die Verwendung von Kriging vor allem in solchen Fillen
sein, in denen ein Mangel an riumlicher Information durch zusitzliche Infor-
mation iiber die Kenngréfie zu anderen Zeitpunkten ausgeglichen wird. Hierbei
sei noch einmal darauf hingewiesen, daff Kriging zur Schitzung -einer
ortsabhiingigen Variablen sowie auch zur Bestimmung deren Zuverléssigkeits-
schranken in Form der Krigingschitzstandardabweichung dient. Dieses Zuverlds-
sigkeitsintervall ist z.B. in Fragen der Risikoabschitzung von groBerer Bedeu-
tung als der Schitzwert an sich. Eine moglichst gute Modellierung der Autokor-
relationsstruktur der behandelten Kenngréfe sowie eine giinstige Datenpunkt-
anordnung gewihrleisten eine zuverlissige Bestimmung der Krigingstandardab-
weichung oy und damit des Vertrauensintervalls.
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3.1.5
Die Methode der Kreuzvalidation

In den vorangegangenen Kapiteln werden jeweils Modellannahmen iiber das
rdumliche Verhalten von ortsabhéngigen Variablen gemacht, die sich aus dem
Verhalten des Variogramms oder aufgrund von a-priori-Wissen ableiten lassen.
Bevor diese Modellvorstellungen in den Interpolationsprozef eingehen, z.B. in
Form des Variogramms (isotrop/anisotrop) oder durch Vorgabe eines Drifttypes,
kann gepriift werden, ob bzw. wie gut dieses Modell die Ausgangsdaten
reprasentiert. Hierzu wird - nicht nur in der Geostatistik - die Kreuzvalidation
eingesetzt.

Dieses Verfahren benutzt das vorgegebene Modell, um an den Lokationen der
Originalmefwerte z; einen Wert z; zu schitzen (interpolieren), wobei alle
umgebenden Datenpunkte auber dem Wert z; selbst verwendet werden. Dies
geschieht sukzessive fiir alle Datenpunkte. Aus der Differenz |z; - z,-'] 14Bt sich
fiir jeden Punkt x; die Giite der Schitzung ablesen. Der Mittelwert (Erwar-
tungswert) der Differenzen fiir alle z; sollte moglichst nahe O liegen. Normiert
man die Differenzen iiber die Schitzstandardabweichung oy (z-Transformation),
so ist das Modell besser geeignet, bei dem die resultierende Verteilung der
Standardnormalverteillung N[0,1] am néchsten kommt.

Die Kreuzvalidation ist in die meisten Geostatistikpakete (GEOEAS, GSLIB)
integriert. Sie kann dem Prinzip nach natiirlich auch fiir andere Schitzverfahren
verwendet werden, wie z.B. den Inversen-Distanz-Methoden.

3.1.6
Fallbeispiel: Kriging

Das Beispiel einer Schitzung der Grundwasserdruckfliche des oberflichen-
néchsten Grundwasserleiters innerhalb eines Stadtgebictes soll die praktische
Vorgehensweise bei der Verwendung von Kriging veranschaulichen und Ver-
gleichsmoglichkeiten der verschiedenen Krigingverfahren auch hinsichtlich ihres
Aufwandes bicten. Folgende Punkte werden dargestellt:

o Strukturanalyse der gemessenen Grundwasserdruckhéhen, raumlich und zeit-
lich,

¢ Riumliche Interpolation der Grundwasserdruckhéhe mittels Ordinary Kriging,

e Beriicksichtigung der Nicht-Stationaritit der Variablen unter Verwendung des
Universal Kriging,

¢ Einbeziehung der zeitlichen Information durch Kriging mit Externer Drift und
durch raum-zeitliches Kriging.

Die verwendeten Daten wurden einer umfangreichen Datenbank entnommen,
dic bei der langfristigen Erkundung der hydrogeologischen Situation des
siidlichen Stadtgebietes von Berlin (SenStadtUm, ,,Bohrprogramm Siid“*) ange-

* Das Untersuchungsprogramm wurde gemeinsam durch die Senatsverwaltung fir Stadtent-
wicklung und Umweltschutz und die Freie Universitit Berlin (dort Prof. Dr. H. Briihl und Prof.
Dr. A. Pekdeger) durchgefiihrt.
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legt wurde. Die Angaben zur hydrogeologischen Situation sind im wesentlichen
der Arbeit von Wurl 1995 entnommen.

Fiir die Berechnung und Modellierung der Variogramme wurde das Paket
VARIOWIN (Pannatier 1996) eingesetzt; die Schitzung erfolgte mit KTB3D, der
flexiblen 3-dimensionalen Krigingroutine der Geostatistikbibliothek GSLIB
(Deutsch u. Journel 1992).

3.1.6.1

Erstellung eines Grundwassergleichenplans in einem stidtischen
Gebiet

Aufgabe ist es, anhand von Messungen der Grundwasserdruckhohe des ober-
flachennichsten Grundwasserleiters eine Grundwassergleichenkarte eines 9,5 km
x 6 km groBen Teilgebietes des siidlichen Raumes von Berlin fiir ein Stichdatum
(1. Dez. 1989) zu erstellen. Im betrachteten Gebiet wird ein direkter hydrau-
lischer Kontakt zwischen Oberflichengewissern und dem betrachteten weichsel-
saalezeitlichen Grundwasserleiter ausgeschlossen, so daB keine zusitzlichen
Randinformation (z.B. in Form von Pegelstinden der Oberflichengewisser)
hinzu genommen werden kann.

Als Daten stehen dieser Analyse Stichtagsmessungen jeweils am Monatsersten
iiber maximal zwei Jahre, vom 1.1.1989 bis zum 1.12.1990, an insgesamt 22
Grundwassermefstellen zur Verfiigung. Aufgrund von MeBliicken umfafit der
Gesamtdatensatz 495 MeBwerte des Grundwasserspiegels. Nur an 20 der insge-
samt 22 Mefstellen wurde am 1.12.1989, dem Schitzzeitpunkt (t=12), der
Grundwasserstand aufgezeichnet.

Das rdumliche Bezugssystem (x,y) verwendet als MaBeinheit den Meter. Der
durchschnittliche Abstand zwischen den GrundwassermeBstellen betrigt 1000 m,
die maximale Distanz ist ca. 9 km. Als zeitliche MafBeinheit wurde der Monat
gewdhlt, so daB zeitlich eine Spanne von 1 bis 24 Monaten (1 < t < 24) mit Daten
belegt ist.

Dgetr einheitlich nach Norden (N-NNE) mit einem Gefille von ca. 0,9 %o (Wurl
1995) gerichtete Abstrom ist in dem stark versiegelten stiadtischen Raum keinen
wesentlichen zeitlichen Verdnderungen unterworfen. Die Grundwasserganglinien
(Abb. 3.5) zeigen in dem betrachteten Zeitraum eine durchschnittliche Absen-
kung des Grundwasserspiegels um 0,7 m. Ab 1990 (13 <¢<24) tritt aufgrund
der veridnderten Grundwasserentnahmen eine Beruhigung des Grundwasserspie-
gels mit durchschnittlichen Schwankungen 0,26 m ¢in. Ein saisonal bestimmter
Gang des Grundwasserspiegels ist nicht zu beobachten.

Die globale Varianz der MeBwerte betrigt 4,1 m°, bei einer gesamten
Hohendifferenz von 7,5 m zwischen 31,86 < £ < 39,38 m NN.

Fiir die raumliche Schitzung der Grundwasserhohen (#) wurden zwei unter-
schiedliche Informationsniveaus angenommen:
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Abb.3.5. Grundwasserganglinien an vier ausgew#hlten Mefistellen (ausgefiillte Symbole bezichen
sich auf die linke, leere Symbole auf die rechte Ordinate).

1. Der Grundwasserstand ist ausschlieflich in Form von StichtagsmeBwerten fiir
den Zeitpunkt t=12 (1.12.1989) an 20 Grundwassermefstellen bekannt.
Anhand dieser Werte (4:(x,»), i = 1,20) konnen ausschlieBlich rdumlich defi-
nierte experimentelle Variogramme in 2D berechnet und modelliert werden
(#(h)). Diese dienen als Grundlage fiir eine Interpolation mittels 2D Ordinary
Kriging und 2D Universal Kriging.

2. Alle bekannten MeBwerte in Raum und Zeit (4;(x,?), i = 1,...,495) werden fiir
dic Bestimmung eines 3D anisotropen Variogrammodells beriicksichtigt.
Dabei werden die experimentellen Variogramme in Raum und Zeit getrennt
bestimmt. Das so ermittelte Variogramm wird fiir die rdumliche Interpolation
mittels 3D-Ordinary Kriging verwendet.

Der vollstindige raum-zeitliche Datensatz dient auch zur Ermittlung einer
zugrunde liegenden Kontur des Grundwasserspiegels, die als duBere Drift in die
rdumliche Schitzung mittels Kriging mit Externer Drift eingeht. Im vorliegenden
Testbeispiel soll als Sekundérvariable das zweijihrige Mittel des Grundwasser-
stands verwendet werden.
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Abb. 3.6. Experimentelle Richtungsvariogramme der Grundwasserhdhe A.

Strukturanalyse. Das experimentelle Variogramm (Abb. 3.6) fiir den Meftag
1.12.1989 (¢ = 12) steigt parabolisch im Ursprung an, ein Verhalten, das fiir eine
rdumlich sehr stetige Variable wie der Grundwasserhéhe zu erwarten ist. Fiir die
berechneten - und mit Punktepaaren belegten Distanzen |k| - wird kein Sill
erreicht. Damit kann die Variable Grundwasserhohe als eine instationédre Zufalls-
funktion angesehen werden, deren deterministische Komponente durch das ein-
sinnig ndrdlich gerichtete Gefille verursacht wird.

Demgemih steigt das Variogramm in Richtung des Abstroms (80°) steiler an
als senkrecht dazu. Die Varianz wird hier erst nach ca. 6,5 km erreicht. Hieraus
resultiert eine rdumliche Anisotropic im Verhiltnis von etwa 1 : 2 in nordsid-
licher Richtung.

Das anhand des Gesamtdatensatzes berechnete Variogramm parallel zur zeit-
lichen Achse (Abb. 3.7) folgt demselben parabolischen Anstieg wie die rdum-
lichen Richtungsvariogramme. Ein Sill wird fiir die betrachteten Zeitinkremente
|, nicht erreicht. Verglichen mit dem Anstieg des rdumlichen Variogramms
zeigt das zeitliche Variogramm einen um die Gréfenordnung 100 steileren
Anstieg. Diese raum-zeitliche Anisotropie wird im wesentlichen durch die Wahl
der Bezugseinheiten Meter und Monat hervorgerufen. Nimmt man anstelle der
Bezugseinheit Monat den Tag an, so ergibt sich ein entsprechend flacherer
Anstieg, d.h. ein annihernd isotropes raum-zeitliches Variogramm.

Die Struktur der Variablen Grundwasserhéhe # wird im folgenden aufgrund
ihrer experimentellen Variogramme mit einem Power-Modell beschrieben; dieses
hat keinen Sill und wird allein durch die Steigung @ und den Exponenten p
definiert.
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Im raum-zeitlichen Strukturmodell der Grundwasserhéhe nimmt der Exponent
einen Wert >1 (p=1,47) an, wodurch der parabolische Anstieg des Vario-
gramms am besten modelliert wird. Der kleine Nuggeteffekt (Cp = 0,001) spricht
fiir eine sehr geringe engriumige Variabilitit (< 0,1 % der Varianz.).

Fiir das rdumliche 2D-Variogramm werden a) eine isotrope Struktur mit der
Steigung @ = 2x10 und b) eine anisotrope Struktur mit der Steigung o = 8x10°°
senkrecht zur Abstromrichtung und @ = 3x107 in Richtung des Abstroms ange-
paBt. Daraus resultiert fiir die rdumliche Anisotropie ein Faktor von 1:0,41
senkrecht zur Abstromrichtung.

Parallel zur zeitlichen Achse wird eine Steigung von o = 1,5x10 beobachtet.
Die Form der Variogramme ist in Abb. 3.8 wiedergegeben. Das dreidimensionale
Modell der raum-zeitlichen Struktur weist somit ein Anisotropieverhéltnis von
1:0,41:0,03 auf.

Interpolation der Grundwasserstandsdaten anhand von Kriging. Die im folgen-
den dokumentierte Untersuchung wird zundchst mit dem vollstdndigen rdumli-
chen bzw. raum-zeitlichen Datensatz durchgefithrt. AnschlieBend wird die
Datenbasis auf die 35 % reduziert und das Kriging wiederholt.

Das Schitzgitter besteht aus 20 x 13 Gitterpunkten im Abstand von 500 m. Es
werden jeweils fiinf verschiedene raumliche Krigingmodelle, eingeschrinkt auf
den 2D Raum, und zusitzlich drei unterschiedliche Varianten des 3D Raum-Zeit-
krigingansatzes (Tabelle 3.1) verwendet.

Zum Vergleich der Ergebnisse wird jeweils eine Kreuzvalidation® vorgenom-
men (Tabelle 3.2). Die Differenz der MeB- und der Schitzwerte ist ein MaB fiir
die Giite des gewihlten Krigingansatzes und des verwendeten Variogrammodells.
Daneben ist eine realistische Schiatzung des Vertrauensintervalls, dargestellt
durch die Krigingschitzstandardabweichung o, ein weiteres Kriterium fiir die
Einsatzfahigkeit der Verfahren. Zuletzt soll auch der Aufwand, den die einzelnen
Verfahren erfordern, betrachtet werden.

Das Ordinary Krigingverfahren wird unter der einfachsten Annahme der
rdaumlichen Isotropie sowie mit Beriicksichtigung einer rdumlichen Anisotropie
verwendet. Da dieses Verfahren als Eingangsparameter ausschlieBlich die Daten,
die Konfiguration des Interpolationsgitters, ein Variogramm und Parameter fiir
die Suchellipse benétigt, erfordert diese Methode den geringsten Aufwand.

Beide Ansitze liefern ein gutes Abbild des generell nach NNE einfallenden
Grundwasserspiegels. Lokale Abweichungen, wie etwa der im NE nach Siiden
abbiegende Verlauf der Grundwassergleichen, werden zuverlissig wiedergegeben
(Abb. 3.9).

Anhand der Kreuzvalidation wird eine durchschnittliche Differenz zwischen
Schétz- und MeBwerten von 0,35 m (1 %) bei isotroper Schitzung, bzw. 0,41 m
(1,2 %) bei anisotroper Schitzung verzeichnet. Maximale Abweichungen sind im
isotropen Fall mit 1,20 m (3,6 %), im anisotropen mit 1,38 m (3,9 %) gegeben.

’ Die Kreuzvalidation besteht in der schrittweisen Schétzung der Zufallsfunktion an den Daten-
punkten unter Verwendung aller Datenwerte aufler des am Punkt gemessenen Datenwertes
selbst (s.a. Kap. 3.1.5).
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Tabelle 3.1. Ubersicht der Modellannahmen zur rdumlichen Schatzung mittels verschiedener
Krigingansitze. Anzahl der Datenpunkte in Klammern beziehen sich auf den auf 35 % reduzierten

Datensatz.
Methode  |Annahmen Variogramm Suchradius Daten
[sotrope rdumliche Struktur ~ Isotropes Powermodell.
Ordinary |
Kriging Anisotrope raumliche Anisotropes Powermodell 5,2 km, 20(7)
Struktur. im Verhiltnis 1:0,41 nach max 16 Pkt.
170°.
[sotrope raumliche Struktur Isotropes Powermodell,
Universal |mit zugrundeliegender linearer angepafit in der vom Grund-
Kriging Drift in nordsidlicher wassergefille unabhingigen
Richtung. Richtung (170°).
Die duBere Kontur des Grund-
wasserspiegels wird durch die
[Trendfliche 1. Grades des 5,2 km 20 (7)
Kriging Mﬂﬂmﬁ% vorge- Isotropes Powermodell,
mit peichnet. angepalit in der vom Grund-
Externer  [Die duBere Kontur des Grund- wassergefille unabhingigen max. 16 Pkt.
Drift wasserspiegels wird durch Richtung (170°).
einen vollstindig bekannten
Grundwasserspiegel desselben
Monats im folgenden Jahr
t = 24) vorgezeichnet.
5,2km in 495
170° anis., (176)
a)l6 Pkt.
3D 1:0,41:0,03
Raum- Anisotropes 3D Power- 5,2 km in 495
Zeitkriging modell im Verhaltnis 170° anis., (176)
1:0,41:0,03. 16 Pkt.
b)1:0,41:0,001
5,2 kmin 495
170° anis., (176)
¢)16 Pkt.
1:0,41:0,0005

Es zeigt sich, daB die Beriicksichtigung der nur schwach ausgeprigten rium-

lichen Anisotropie (1:0,41) keine Verbesserung der Interpolation bewirkt.

Der Vergleich der Schitzstandardabweichung o, die das Vertrauensintervall
eines Schitzwertes bestimmt, zeigt eine geringfiigige Verbesserung durch Be-
riicksichtigung der Anisotropie: liegen im isotropen Fall 38 % aller Krigingstan-
dardabweichungen unterhalb von 0,5 m, so sind dies im anisotropen Fall schon
55 %. In der Karte (Abb. 3.9) wie auch in den folgenden Kartendarstellungen der
Schétzfehler fallen besonders die kreisformigen Areale mit Fehlern < 0,25 m ins
Auge. Innerhalb dieser Bereiche liegen Datenpunkte, in deren niheren Umge-
bung der Schiitzfehler definitionsgemiB sehr klein wird.
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Abb. 3.9. Mit isotropen Ordinary Kriging erstellte Grundwassergleichenkarte und Grautonkarte
der Schitzstandardabweichung ox. (Alle Einheiten in m).

Abb. 3.10. Gundwassergleichenkarte und Grautonkarte der Schitzstandardabweichung erstellt
mit Universal Kriging unter der Annahme einer linearen Drift.

Das Universal Kriging wird im vorliegenden Fall unter der Annahme einer
linearen Drift verwendet. Die Kreuzvalidation liefert in etwa die gleichen Resul-
tate fiir die Abweichung von den Datenwerten wie fiir das Ordinary Kriging
(Tabelle 3.2). Gleiches gilt fiir das Kriging mit Externer Drift, wobei die Trend-
flache 1. Grades des zweijahrigen Mittels als konturgebende Struktur angenom-
men wird. Gegeniiber der Schitzung mit dem Ordinary Kriging verringern sich
die Schitzstandardabweichungen derart, daBb nunmehr 78 % (Universal Kr.) bzw.
79 % (Kr. m. Ext. Dr.) unterhalb von 0,5 m liegen (Abb. 3.10, Tabelle 3.1). Eine
wiederholte Schitzung, bei der die als flichenhaft bekannt angenommene Grund-
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wasserdruckhéhe eines vergleichbaren Monates im Folgejahr (Dez. 1990, ¢ = 24)
als duBere Kontur dient, verbessert das Validationsergebnis auf Abweichungen
von den MeBwerten von durchschnittlich nur 0,07 m und maximal 0,25 m (0,2
und 0,7 %).

Beim raum-zeitlichem Kriging wird ein anisotropes 3D-Strukturmodell
verwendet. In drei Ansétzen wird die Form des Suchellipsoids derart variiert, dah

a) seine Form der des Anisotropieellipsoids entspricht, d.h. 5200 m ; 2100 m :
150 Mon.,

b) der Suchradius in zeitlicher Dimension auf 3 % (ca. 5 Mon.) der urspriing-
lichen Ausdehnung und

¢) noch mal auf die Hilfte (2,5 Mon.) reduziert ist.

Das Interpolationsergebnis des raum-zeitlichen Kriging, d.h. die Grundwasser-
gleichen zeigen in Abhingigkeit von der Form des Suchellipsoids von der Rea-
litdt teilweise extrem abweichende Verldufe: In Fall a) wird die riumliche
Information vollstindig zugunsten der zeitlichen unterdriickt, die Zuverlissigkeit
der Interpolation ist dementsprechend mit nur 23 % unterhalb von 0,5 m nicht
ausreichend. Mit den Varianten b) und c), bei denen etwa 65 % bzw. 83 % der
zur Schitzung herangezogenen Datenwerte der zu interpolierenden Zeitebene
entstammen, wird ein realistischer Grundwassergleichenplan erzeugt, dessen
Zuverldssigkeit sich mit 55 % bzw. 57 % unterhalb von 0,5m verbessert
(Tabelle 3.2).

Wird der Suchradius in Richtung der zeitlichen Achse zu groBf gewihlt, so
werden mitunter ausschlieBlich Datenwerte anderer Zeitebenen (f#1,) zur
Schitzung hinzugezogen. Das Schitzergebnis ist ein gewichteter Mittelwert der
Zeitreihen nahegelegener MeBstellen ohne Beriicksichtigung der rdumlichen
Korrelation. Die Krigingschétzstandardabweichungen werden (s.a. Gl 3.9) aus-
schlieBlich durch die zeitliche Komponente des 3D Variogramms bestimmt. Da
im vorliegenden Beispiel das Variogramm in der zeitlichen Dimension etwa um
das Hundertfache steiler ansteigt als in der rdumlichen Dimension, erhéhen sich
die Werte fiir den Schitzfehler entsprechend (Tabelle 3.2).

Bei dem auf ca. 35 % reduzierten Datensatz unterscheiden sich die Ergebnisse
vor allem dadurch, daB die rdumlichen 2D Methoden allesamt nicht in der Lage
sind, das Interpolationsgitter vollstindig zu schitzen (62,7 %), ohne die rdum-
lichen Suchradien ungerechtfertigt weit auszudehnen. Allein durch Hinzuziehen
der zeitlichen Information mittels 3D Raum-Zeit Kriging konnte eine vollstin-
dige Belegung des Zielgebietes gewihrleistet werden.

Der Vergleich der Schitzungen und des 95 % Vertrauensintervalls entlang
eines nord-siidlich gerichteten Profilschnittes veranschaulicht die Entwicklung
der Schitzstandardabweichung in Abhingigkeit von Datengrundlage und Schiitz-
methode.

Das Vertrauensintervall im Falle des Ordinary Kriging (Abb. 3.11) ist mit
einer Spanne von 7,5 m unbefriedigend. Ursache fiir die hohen Schitzfehler (o)
im zentralen Teil ist das Fehlen von Mefiwerten fiir den betrachteten Zeitpunkt
(¢t =12) in den Mefsstellen 19 und 11. Im Bereich der MeBstelle 3 standen fiir
die Interpolation nicht geniigend benachbarte MeBwerte zur Verfiigung.
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Abb, 3.11. Fir t=12 mit 2D Ordinary Kriging interpolierter Grundwasserspiegel und 95 %
Vetrauensintervall entlang eines N-S Profilschnittes (reduzierter Datensatz).
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Abb. 3.12. Fir £ = 12 mit 2D Universal Kriging und zwei Varianten des External Drift Kriging
interpolierter Grundwasserspiegel und 95 % Vertrauensintervall entlang eines N-S Profilschnittes
(reduzierter Datensatz).
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Abb. 3.12 zeigt die Krigingergebnisse, die unter Beriicksichtigung der Drift
erzielt werden. Dabei unterscheiden sich die Interpolationswerte und Vertrauens-
schranken des Universal Kriging und des External Drift Kriging unter Zugrunde-
legung der Trendfliche des zweijahrigen Mittels nicht. Die Verwendung der
Grundwasserdruckfliche eines vergleichbaren Zeitpunktes verringert das Ver-
trauensintervall deutlich, beeinflubt jedoch die Schitzwerte im Umfeld der Me8-
stellen 9 und 11 zugunsten der vorgegebenen Kontur,

Durch Hinzuziehen zeitlicher Information ist es im vorliegenden Beispiel
moglich, das Interpolationsgitter vollstindig mit Schitzwerten zu fiillen. Gegen-
iiber den ausschlieBlich auf rdumlicher Information basierenden Schitzungen
werden die Zuverléssigkeitsschranken deutlich enger (Abb. 3.13). Wie schon die
Ergebnisse fiir den nicht reduzierten Datensatzes zeigen, muB hier bei der Wahl
des Suchellipsoids auf ein giinstiges Verhiltnis zwischen Datenpunkten der
zeitlichen und der rdumlichen Dimension geachtet werden.
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Abb. 3.13. Fir ¢ =12 mit Raum-Zeit Kriging (3D) interpolierter Grundwasserspiegel und 95 %

Vertrauensintervall entlang eines N-S Profilschnittes (reduzierter Datensatz). Suchradius in #. a)
150 Mon., b) 5 Mon. und ¢) 2,5 Mon.
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Tabelle 3.2. Ergebnisse der Kreuzvalidation und Krigingfehler (ox).

Kreuzvalidation
mittlere maximale | Krigingstandardabweichung
Abweichung [cm] <*0,5m
Methode (%) vollstindiger reduzierter
Datensatz Datensatz
isotrop 353 119,7 38 % 4%
Ordinary 1) (3,6)
Kriging  anisotrop 41,2 1384 55% 6%
1,2) (3.9
Universal Kriging 38,5 1283 78 % 11 %
(LD 3,7
Kriging  Trendfliche 36,9 129,5 79 % 11 %
mit 1. Grades (L,1) (3,6)
Externer Grundwas- 6,6 25 79 % 11 %
Drift serspiegel (0,2) 0,7
3D a) nicht berechnet* 23 % 47 %
Raum-Zeit b) 55% 50 %
Kriging c) 57 % 37 %

*Die Kreuzvalidation wird fiir alle der Schatzung zur Verfugung stehenden Datenpunkte durch-
gefiihrt, also auch fiir die aus der zeitlichen Ganglinie eines Brunnens entstammenden Werte.
Diese werden aufgrund der dichten zeitlichen Beprobung besonders gut geschétzt, was zu einer
Uberbewertung der Giite der Schitzung fithrt.

31.7
SchluBfolgerungen

Angesichts der ungleich aufwendigeren Variogrammanalyse und einiger theore-
tischer Schwachpunkte schneidet das 3D raum-zeitliche Kriging im vorliegenden
Beispiel am schiechtesten ab gegeniiber den weniger anfwendigen Verfahren des
Ordinary Kriging bzw. der Methoden, die die Instationaritit der Variablen in
Form einer Drift beriicksichtigen. Dies ist im wesentlichen auf das hier ungiin-
stige Verhiltnis von zeitlicher zu rdumlicher Informationsdichte zuriickzufithren.

Das 3D-Krigingverfahren arbeitet ohne Unterschied auch fiir den Fall, daf die
dritte Dimension eine zeitliche Achse darstellt. Das verglichen mit rdumlichen
Anisotropien, die im Bereich von 1:2 bis 1: 10 liegen, um zwei GroBen-
ordnungen groBere raum-zeitliche Anisotropieverhiltnis erschwert das Verfahren
fiir den Einsatz bei raum-zeitlichen Schitzaufgaben. Daher ist zu iiberlegen, ob
speziell hierfiir eine Routine zu entwickeln ist, die es dem Benutzer abnimmt, die
Suchellipse giinstig zu gestalten, und selbstindig die Nachbarpunkte fir die
Schitzung auswihlt. Eine Idee ist es, nur im Falle, daB keine Daten der zu
schitzenden Zeitscheibe in der Nachbarschaft auffindbar sind, Messungen aus
der zeitlichen Dimension hinzuzuziehen.

Im betrachteten Beispiel zeigen das Externe Drift Kriging und das Universal
Kriging bei vertretbarem Aufwand glaubwiirdige Interpolationsergebnisse und
eine fiir instationdre Variablen realistische Einschitzung der Vertrauensgrenzen
(ok = 0,4 m). Letztere liegen mit durchschnittlich + 0,63 m (isotrop) und 0,55 m
(anisotrop) fiir das Ordinary Kriging zu hoch.
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Wihrend das Universal Kriging selbst recht einfach zu verwenden ist, so
gestaltet sich die Modellierung des Variogramms schwieriger: aufgrund der
unterlagernden deterministischen Komponente ist es oft nicht leicht, das von der
Drift unbeeinflufite Residuenvariogramm zu bestimmen.

Es zeigt sich, daB das Externe Drift Kriging vor allem dann gute Ergebnisse
zeigt, wenn die dubere Kontur (,basic outline™) gut vorgezeichnet ist. Gerade im
Falle der Interpolation von Grundwasserhéhen zeigen sich viele Méglichkeiten,
hier gute Vorgaben zu machen. Zwei Beispiele unterschiedlicher Qualitat wurden
hier prisentiert; die Verwendung einer Trendfliche der mehrjdhrigen Mittelwerte
ist bei wenig fluktuierenden Grundwasserdruckflidchen giinstig. Eine méglicher-
weise vollstindig bekannte Grundwasserdruckfliche eines Vergleichszeitpunktes
liefert ebenfalls gute Ergebnisse. Als ,vollstindig bekanntes Wertegitter” der
Sekundirvariablen kann hierbei unter Umstéinden auch durch das Resultat einer
numerischen Strémungsmodellierung verwendet werden.

Der Aufwand des Externen Drift Krigings ist durch die Bereitstellung von
Sekundirvariablen und die zusitzliche Datenanalyse nicht gering, kann aber je
nach Fragestellung von grofiem Nutzen sein. Fiir reine Interpolationsaufgaben
reicht der Einsatz des Ordinary Kriging hiufig schon aus. Wenn jedoch die
Betrachtung der Zuverlissigkeit des Interpolationsergebnisses von Belang ist,
sollte bei instationdren Variablen - wie zB. der Grundwasserhéhe - die
Driftkomponente mit Hilfe des Universal oder des External Drift Krigings
beriicksichtigt werden. Die Einbeziehung der zeitlichen Information anhand 3D
Krigings ist vor allem bei liickenhaft beprobten Zeitebenen anzuraten.

3.2
Multivariate Geostatistik

Zur Beurteilung hydrogeologischer Sachverhalte wird eine Vielzahl von Varia-
blen bestimmt, die teilweise miteinander in Beziehung stehen, wie z.B. korrelie-
rende hydraulische Kenngrofien oder Grundwasserinhaltsstoffe.

Neben den gingigen Klassifizierungsverfahren (PIPER-, SCHOELLER-
Diagramme), die die Beantwortung dieser Fragen unterstiitzen, werden zuneh-
mend auch die Verfahren der multivariaten Statistik verwendet. Richtungswei-
send war hier die Arbeit von H6tzl (1982), auf die sich der Leitfaden zur Behand-
lung von Grundwasserbeschaffenheitsdaten des DVWK 89 (1990) beruft. Im
Rahmen der Klassifizierung von Altlasten oder Altstandorten verwendet Oster-
kamp (1988) die Faktorenanalyse, Thiergirtner (1995) bedient sich der Cluster-
analyse. Hassel (1993) und Wurl (1995) gelingt mit Methoden der multivariaten
Statistik die Rekonstruktion der hydrochemischen Entwicklungsgeschichte der
Grundwisser im Siiden Berlins. Eine Verbindung des rdumlich statistischen
Aspektes mit den Ergebnissen der multivariaten Statistik wird bei Schafmeister et
al. (1996) dargestellt.

Eine Aufgabe des Hydrogeologen ist es, die hydrogeologische Situation eines
Untersuchungsraumes umfassend zu beurteilen. Am ehesten wird dieses Ziel bei
der Untersuchung der Beschaffenheit des Grundwassers deutlich, wo aus der
typischen hydrochemischen Zusammensetzung des Grundwassers auf dessen
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Genese und Herkunft geschlossen wird. Die rdumliche Verteilung der Grund-
wasserinhaltsstoffe muB dazu erfaBt und dargestellt werden.

Mit Hilfe kommerzieller Interpolations- und Darstellungsprogramme wie
SURFER werden detaillierte Karten von den Grundwasserinhaltsstoffen, physiko-
chemischen Parametern bzw. allen anderen KenngréBen, die die Grundwasser-
beschaffenheit beschreiben, angefertigt. Diese Karten sollen dann als Grundlage
fir die Interpretation der Mefidaten dienen bzw. als Entscheidungshilfe fiir die
Planung von weiterfiihrenden MaBnahmen, wie z.B. die Errichtung neuer Mef-
stellen. Der Zuverléssigkeit der Karten kommt dabei eine besondere Bedeutung
Zu.

Wie schon in Kap 3.1 dargelegt, liefert das geostatistische Interpolations-
verfahren Kriging neben einer optimalen raumlichen Schitzung der Zufalls-
variablen Z zusétzlich ein Zuverlassigkeitsmah, die Krigingstandardabweichung.
Im folgenden Abschnitt sollen Moglichkeiten zur Regionalisierung multivariater
Datensétze dargelegt werden.

Die multivariate Geostatistik unterscheidet sich von der multivariaten Statistik
durch die Beriicksichtigung des Ortsbezugs geowissenschaftlicher Daten: dieser
wird zwar in der klassischen multivariaten Statistik zur Interpretation genutzt
(z.B. Plot der Faktorenwerte in einer Karte), aber er wird nicht quantitativ
analysiert und zur Schitzung oder Prognose verwendet.

Das Cokriging ist ein Verfahren, das es erlaubt, gemeinsam riumlich korrelie-
rende Variablen zu interpolieren, die nicht unbedingt die gleiche Datendichte
aufweisen miissen, d.h. eine unterbeprobte Variable kann mit Hilfe einer Co-
Variablen zuverlissiger interpoliert werden.

Eine Verbindung des Krigings mit den herkommlichen Analysemethoden der
multivariaten Statistik (Faktorenanalyse) wird an einem praktischen Beispiel
vorgestellt.

3.21
Co-Kriging

Das Co-Kriging ist ein Verfahren, das bei multivariaten Problemen eingesetzt
werden kann. Es basiert auf der Tatsache, daB regionalisierte Variablen (ReV)
nicht nur rdumlich autokorrelieren sondern auch untereinander korreliert sein
konnen, wie dies bei geochemischen Variablen oft der Fall ist. So ist es moglich,
am Ort x den Schatzwert Z,” nicht nur mit den Probenwerten von Z; sondern
auch mit den Werten der Variablen Z,, Z; usw. zu bestimmen.

Der Arbeitsaufwand erhoht sich dabei erheblich, weil die riumliche Struktur-
analyse umfangreicher wird: Es miissen die Variogramme und die Kreuz-Vario-
gramme fiir alle Variablen bzw. Variablenpaare berechnet und modelliert
werden. Das Verfahren ist dann zu empfehlen, wenn bestimmte Variablen nicht
an allen verfiigbaren Probenpunkten bestimmt sind (Unterbeprobung) und die
Korrelation mit einer lickenlos gemessenen Variablen zu Verbesserung der
Schitzung herangezogen werden kann.

Im folgenden werden die Co-Kriging-Gleichungen fiir zwei Variable U, V
(bivariat) abgeleitet (s. Isaaks u. Srivastava 1989). Die Verallgemeinerung auf k
Variable findet man bei Journel u. Huijbregts (1978). Eine ausfiihrliche Darstel-
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lung der Multivariaten Geostatistik bietet das Buch von Wackernagel (1996).
Durch die Beschridnkung auf den bivariaten Fall vereinfacht sich nicht nur die
Darstellung; die Erfahrung hat gezeigt, daB bei multivariaten Aufgaben des Typs
k> 2 die praktischen Probleme der Modellierung der rjumlichen Struktur gréBer
sind als der Nutzen, d.h. die Verbesserung der Schitzergebnisse.

3.2.1.1
Das Co-Kriging Gleichungssystem

Aufgabe sei die Schitzung der Variablen U im Punkt x,. Bekannte Daten sind in
der Umgebung von x, die MeBiwerte der Variablen U sowie der Variablen V-

Uy, Uy,...,upund vy, V..., V.

Der Co-Kriging-Ansatz ist eine Linearkombination aus beiden:

:ia,.ui +iijj : (3.18)

Die Gewichte a; und b; werden wie beim Ordmary Kriging (OK) so bestimmt,
daB die Varianz des Schatzfehlers R =U, - Up minimiert wird:

Var(R) = Var(Q_aU, + Y bV, - U,)

i=1 j=1

—ZZaa COV{UU} izm:bibj Cov{V,.Vj}
L |
+23° 3 ab, Cov{uy,} - 236, Cov{U U, )
i J i
o3 b, Cov{V,U,} + Cov{U U, }. (3.19)
J

Es gelten die beiden Bedingungen, dab

(1)  die Schitzung unverzerrt (ohne Bias) und
(2) die Varianz des Fehlers R ein Minimum sein soll.

E{U;} = E{Zj:aiUi + ibjl/j}
—Za (U} + Zb B}

= UZa,. +m,,ij. (3.20)
i J



3.2 Multivariate Geostatistik 59

Hieraus folgt, dab eine Schitzung ohne Bias dann garantiert ist, wenn
n m
Za,. =1 und D b, =0ist (3.21)
i J

Diese Nebenbedingungen werden wie beim OK iiber Lagrange-Multipli-
katoren bei der Minimierung der Schiitzvarianz eingebracht: Setzt man

w' =(a,,...,a,,b,...b,,~) und Z' =(U,,..,U,V,,..,V,), so erhilt man an-
stelle von (3.19) die zu minimierende Funktion:

p=wCw+2u(Qa -1)+2,(25). (3.22)
i J

Um diese Funktion ¢ zu minimieren, werden die partiellen Ableitungen nach
den n+m Gewichten a;, b; und den beiden Lagrange-Multiplikatoren 4, u, ge-

bildet und Null-gesetzt. Damit erhéilt man das Co-Kriging-Gleichungsystem:
iai Cov{UU, |+ f b, Cov{yU, }+ 4 = Cov{U,U, } furj=1n
ﬁ:ai cov{uy,} +ibi Cov{yy,}+ = Cov{Uy,} firj=1m

2.b,=0. (3.23)
J

Es sei nochmals darauf hingewiesen, dal Co-Kriging nur bei unterschiedlich
dicht beprobten Variablen eine nennenswerte Verbesserung der Schiitzung liefert.

3.2.1.2
Kreuz-Kovarianzen und Kreuz-Variogramme

Sind die beiden Variablen U, V stationir (2. Ordnung), so sind die Kreuz-Kova-
rianzen wie folgt definiert:

Covyy (k) = E{[U(x)~m, [V (e + ) -m, ]} (3.24)

mit; my, =E{U} und
m, =E{V}.
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Es zeigt sich (Journel u. Huijbregts 1978), daB i.A. Cov,, (h)# Cov,,(h),
aber Cov,,, (h) =Cov,, (=h) ist. Gilt die Intrinsische Hypothese, so wird das
Kreuz-Variogramm wie folgt definiert;

Yor ) =LE{Ux+ ) - U@V (x + B -V (x)]} . 629

Im stationiren Fall gilt - analog zu Kovarianz und Variogramm - der Zusam-
menhang

¥ow (B) = Cov,, (0) - %[Covu,,(h) +Covy (W] (26

Damit ist das Kreuzvariogramm immer symmetrisch bzgl. A und -h. Die
experimentellen Kreuz-Kovarianzen und Kreuz-Variogramme kénnen wie die
normalen Variogramme berechnet werden. Mit Hilfe des Programmpaketes
VARIOWIN (Pannatier 1996) ist die Berechnung experimenteller Kreuzvario-
gramme moglich. Bei der Anpassung dieser Kreuzvariogramme liegt jedoch die
Hauptschwierigkeit darin, daB die Modellfunktionen positiv definit sein miissen.
Myers (1982) schligt deshalb vor, den Umweg iiber die Summenvariable Z = U
+ V zu gehen. In diesem Fall ergibt sich

Y2 () = 7oy (W) =y, (W)~ 7, (B)]. (3.27)

Man kann somit die Variogramme von U, V' und Z modelliecren und kann
damit (k) bestimmen. Dabei muB jedoch die Einhaltung der Cauchy-

Schwarz’ schen Ungleichung (3.28) beachtet werden:

by, (W) < Jry (W) + 7, (h). (3.28)

Beim Co-Kriging von k Variablen sind k¥ Variogramme und zusétzlich k*(k-
1)/2 Kreuzvariogramme (bzw. Summenvariogramme) zu berechnen und zu
modellieren. Bei zwei Variablen sind dies insgesamt drei Variogramme, bei fiinf
Variablen erhéht sich die Zahl der Variogramme schon auf 15. Aulerdem ist es
notwendig, geniigend Probenpaare zur Verfiigung zu haben, bei denen jeweils
zwei Variablen gemessen sind. Die Strukturanalyse wird dadurch recht umfang-
reich, weshalb Co-Kriging in der Praxis seltener Verwendung findet. Ahmed u.
De Marsily (1989) untersuchen in einer Studie Grundwasserhohen und Trans-
missivititen als Ergebnis einer Inversen Modellierung und vergleichen diese mit
dem Co-Krigingergebnis dieser Variablen, das als Eingabe fiir ein Grund-
wasserstromungsmodell dienen kann.



3.2 Multivariate Geostatistik 61

3.2.2
Kriging von EinfluBfaktoren®

Eine Alternative zur Behandlung multivariater riumlicher Schitzprobleme bieten
die bekannten Verfahren der multivariaten Statistik. Diese unterstiitzen die
Interpretation entweder durch Klassifizierung von Proben im Hinblick auf ihre
Ahnlichkeit (Q-Modus-Verfahren: Clusteranalyse, Diskriminanzanalyse) oder sie
fassen die Variablen in Gruppen zusammen, die ein Identifizieren gemeinsamer
Ursachen erleichtern (R-Modus-Verfahren: Faktorenanalyse).

Oft ist das Ziel einer umfassenden hydrogeologischen Untersuchung die
Erforschung der Gesamtsituation eines Gebietes. Neben der Ermittlung von
hydraulischen Kenngréfien (z.B.: Grundwasserhéhen) steht dabei auch ein um-
fangreiches hydrochemisches MeBprogramm. Dabei stehen folgende Fragen im
Vordergrund:

¢ Wie ist die Grundwasserbeschaffenheit zu charakterisieren?

o Wie kommt es zu der derzeitigen Situation, und gibt es zeitliche Entwick-
lungen?

e Kann die geogene Grundlast von einer anthropogenen Belastung getrennt
werden? Als Beispiel kann die Versalzungsgefahr norddeutscher Grundwas-
serleiter genannt werden, die entweder von den tieferen salinaren Permischen
Grundwasserleitern ausgeht oder durch kiinstlichen Salzeintrag an der
Oberfliche hervorgerufen wird.

¢ Wo sind hydrochemische Anomalien zu verzeichnen?

¢ Wie konnen sich ausgehend vom hydrochemischen Inventar bei kiinstlichen
Eingriffen in den Grundwasserhaushalt die physiko-chemischen Verhiltnisse
dndern?

Viele dieser Fragen benétigen weniger die Kenntnis der rdumlichen Vertei-
lung der einzelnen hydrochemischen Parameter als vielmehr das Lokalisieren
von Gegenden, in denen bestimmte Beeinflussungen - sei es anthropogener oder
natiirlicher Art - iiberwiegen bzw. kaum in Erscheinung treten. Aufierdem ist die
gleichzeitige Analyse, Darstellung und Beurteilung einer Vielzahl von MeB-
groben sehr schwierig. Die Faktorenanalyse bietet die Méglichkeit, eine Vielzahl
von Variablen auf EinfluBfaktoren zu reduzieren. In Verbindung mit geostati-
stischen Verfahren wird damit auch die rdumliche Interpretation erleichtert. Im
folgenden werden kurz die Grundziige der Faktorenanalyse beschrieben und dann
die geostatistische Behandlung anhand hydrochemischer Grundwasseranalysen
dargestellt.

Die mathematische Formulierung der Faktorenanalyse findet man in den Stan-
dardwerken der multivariaten Statistik oder auch bei Hotzl 1982.

¢ Die geostatistische Analyse einer Faktorenanalyse ist nicht zu verwechseln mit dem ,,Faktoriellen
Kriging“. Bei letzterem wird die rdumliche Varianz-Kovarianzmatrix in ,rdumliche Kompo-
nenten* zerlegt, z.B. in lokale und regionale Strukturen, vergl. Wackernagel (1996) und Kap.
223.
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3.2.2.1
Faktorenanalyse

Ziel der Faktorenanalyse ist es, eine groBe Anzahl von Variablen auf unab-
hingige EinfluBgroBen (Faktoren) zu reduzieren. Die Ausgangsvariablen zeigen
hiufig ursichliche Zusammenhinge; sie sind korreliert. Das bedeutet aber auch,
daB jede einzelne fiir sich genommen nur unwesentlich zur Information iiber die
Struktur des Datensatzes beitrdgt: wenn beispielsweise in einem hydroche-
mischen Datensatz steigende Chloridkonzentrationen immer mit steigendem
Gehalt an Natriumionen zu verzeichnen sind (positive Korrelation), kénnte die
ausschlieBliche Angabe des Chloridgehaltes als Auskunft iiber den Grad der
Versalzung verwendet werden. Jedoch wiirde dann der Verlust derjenigen
Information, die dariiber hinaus hinter der Natriumkonzentration steht, in Kauf
genommen. Dieser Informationsverlust soll durch Einfithren weniger ,,neuer”
synthetischer Variablen, den Faktoren, moglichst gering gehalten werden.

Das Verfahren der Faktorenanalyse basiert auf der Analyse der Varianz-
Kovarianzmatrix bzw. der Korrelationsmatrix der Variablen. Die neu zu bilden-
den Faktoren sollen beobachtete Zusammenhinge zwischen den Variablen
mdoglichst vollstindig erkldren. Innerhalb eines Faktors sollen die Variablen hoch
miteinander korrelieren. Die Variablen unterschiedlicher Faktoren korrelieren
kaum. Die Faktoren stehen hiufig fiir einen ursdchlichen Zusammenhang der
Ausgangsvariablen, den der Bearbeiter jedoch erst interpretiecren muf). Diese
Faktoren sind quantitativ darstellbar und lassen sich quasi als ,nicht direkt
meBbare” Ursachen verstehen,

Die Faktorenanalyse beginnt zumeist mit einer Hauptkomponentenanalyse
(PCA), anhand derer man die wesentlichen Eigenschaften der Faktorenanalyse
beschreiben kann (s.a. Davis 1973). Die einzelnen Arbeitsschritte der Faktoren-
analyse sind:

1. Auswahl und Standardisierung der m Variablen aus der »*m’ Datenmatrix (»
Proben, m 7 Variablen):

Es sollen die Variablen verwendet werden, die nicht in einem funktionalen
Zusammenhang mit einer oder mehreren andern Variablen stehen (z.B. Sum-
menvariablen oder Variablenverhiltnisse, wenn deren Einzelparameter auch
verwendet werden sollen).

Da den Varianzen der Variablen eine wesentliche Bedeutung bei der Faktoren-
analyse zukommt, sollten diese durch Standardisieren der Mefiwerte in ein
einheitliche GroBenordnung iiberfiihrt werden.

2. Berechnung der symmetrischen (m*m) Korrelations- bzw. Varianz-Kovari-
anzmatrix und Ermittlung der Eigenvektoren, bzw. Eigenwerte der Varianz-
Kovarianzmatrix.

Die Eigenvektoren sind die Hauptachsen des Varianz-Kovarianz-Ellipsoids.
Die Eigenwerte entsprechen der Linge dieser Hauptachsen. Thre Summe ist
gleich der Summe der Diagonalelemente der Varianz-Kovarianzmatrix. Es ist
leicht nachvollzichbar, dalf gut korrelierende Variablen ein sehr langge-

7 m’ bezeichnet alle verfiigbaren Variablen, m nur diejenigen, die in die Faktorenanalyse eingehen.
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strecktes Varianz-Kovarianzellipsoid zeigen (Abb. 3.14), wihrend schlecht
korrelierende Variablen beinahe kreisformige Ellipsoide aufweisen. In letzte-
rem Fall bringt die Zerlegung in Faktoren mit annihernd gleich grofien
Eigenwerten (Linge der Hauptachsen) gegeniiber dem Ausgangsvariablen
keinen Vorteil.
3. Faktorenextraktion

Insgesamt gibt es genau so viele Hauptachsen wie Variablen. Bringt nach der
Standardisierung jede Variable den Informationsgehalt 1 (= Varianz) ein, so
ist die Summe aller Eigenwerte gleich m. Nur einige wenige Hauptkom-
ponenten reichen jedoch schon aus, um einen hohen Anteil der Gesamtinfor-
mation (= Summe der Einzelvarianzen) auszudriicken. Durch Extraktion
dieser wenigen Faktoren® kann somit der Gesamtdatensatz in einer Weise dar-
gestellt werden, dal nur ein geringer Informationsverlust hingenommen
werden mufl.

4 —
V1
3 —
2 — cov Eigenvektor 1
VAR2
COoVv
Eigenveltor I1 / AR1 V2

-3

Abb. 3.14. Varianz-Kovarianzellipse fiir zwei Variable.

& Ublicherweise sind es nur diejenigen Faktoren, deren Eigenwert > 1 ist, und die damit einen
hoheren Informationsgehalt als jede einzelne Ausgangsvariable tragen.
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4. Bildung des Faktorenmodells:

Durch Projektion der Ausgangsdaten auf die Hauptachsen werden neue
Variablenwerte Y, die Faktorenwerte (factor-scores), berechnet. Damit stellen
die Eigenvektoren das neue Bezugssystem im Variablenraum dar. Die Kompo-
nenten oy der Eigenvektoren heifien Faktorenladungen und sind ein MaB fiir
die Stirke, mit der eine Variable an diesen Faktor gebunden ist. Zur besseren
Interpretation der Faktoren kénnen die Hauptachsen des V-K-Ellipsoids rotiert
(z.B. Varimax-Verfahren) werden. Man erhilt dann eine rotierte Faktoren-
matrix.

Diese neuen, synthetischen ,,Variablen™ (Faktoren) korrelieren untereinander
nicht; sie sind unabhingig. Jeder cinzelne Faktor kann zumeist aufgrund der
Gemeinschaft derjenigen Variablen interpretiert werden, die ihn mit den
héchsten Faktorenladungen stiitzen. Die Regionalisierung solcher Einfluffakto-
ren kann oft viel mehr iiber die Struktur eines Untersuchungsgebietes aussagen
als eine Karte der Einzelvariablen.

3.23
Fallbeispiel: Multivariate Schiatzung

Im Rahmen eines durch die Deutsche Forschungsgemeinschaft geférderten’
Projektes werden derzeit flichendeckend die hydrochemischen Verhiltnisse im
oberflichennahen pleistozinen Grundwasserleiter des Oderbruchs an bis zu 117
GrundwassermeBstellen erforscht.

Das Oderbruch liegt etwa 60 km nordéstlich von Berlin im ostbranden-
burgischen Jungmorinengebiet und ist mit einer Gesamtfliiche von ca. 900 km?
(Liangenerstreckung ca. 60 km, Breite 10 bis 15 km) das gréfte geschlossene
FluBipoldergebiet Deutschlands. Die Oder bildet den 6stlichen Rand, wihrend im
Westen die Barnimer und Lebuser Hochflichen das Oderbruch begrenzen.

Die seit dem 18. Jahrhundert ackerbaulich intensiv genutzte FluBpolder-
landschaft wird neben vereinzelten Altarmen der Oder vor allem von zahlreichen
Entwisserungsgriben durchzogen, die aufgrund der vielfiltigen Meliorations-
mafBnahmen in den letzten 250 Jahren entstanden sind. Die Grundwasserdruck-
flache liegt heute unterhalb des mittleren Oderwasserspiegels, wodurch entlang
der Oder influente Grundwasserverhiltnisse herrschen. Das Grundwasserregime
des Oderbruchs wird in weiten Teilen durch die unterirdischen Zufliisse von der
Oder (Oderinfiltrat) und am westlichen Rand durch Grundwasserzufliisse der Ge-
schiebemergelhochflichen bestimmt. Die Grundwasserstrémung folgt vorzugs-
weise der Reliefgestaltung, d.h. die in das Innere des Oderbruchs gerichteten
Zuftiisse aus der Oder bzw. von den westlichen Hingen vereinen sich zu einem
nach Nordwesten gerichteten Abstrom, der schlieBlich im Raum Wriezen/Bad
Freienwalde gebiindelt wird und iiber die Alte Oder abfliet (zur hydrogeo-
logischen Situation s.a.: Pohler 1997, Kabelitz et al. 1994).

® Projektnehmer: FR Rohstoff- und Umweltgeologie der FU (A. Pekdeger) und das Zentrum fiir
Agrarlandschafts- und Landnutzungsforschung e.V. (ZALF, J. Quast).
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Der untersuchte oberflichennahe Grundwasserleiter besteht im wesentlichen
aus 10 bis 40 m michtigen Kiesen und Sanden pleistozdnen Alters. Dariiber
lagern bis zu 3 m michtige Auelehme bzw. -tone, die stellenweise jedoch fehlen
konnen und damit lokal eine potentielle Gefihrdung des Grundwassers durch
direkte, landwirtschaftlich bedingte Nahr- und Schadstoffeintrige aufkommen
lassen.

Zur Beurteilung der hydrochemischen Gesamtsituation wurde in mehreren
MefBkampagnen seit 1994 etwa 30 Einzelparameter bestimmt. Es sind dies

¢ physiko-chemische Parameter; pf-Wert, Redoxpotential (£}), Temperatur,
elektrolytische Leitfahigkeit,

o Kationen: Natrium, Kalium, Kalzium, Magnesium, Eisen, Mangan, Ammo-
nium, Lithium, Strontium,

¢ Anionen: Sulfat, Chlorid, Hydrogenkarbonat, Nitrat, Nitrit, Phosphat,

o gasformige Stoffe: Sauerstoff, Kohlenséure,

o Spurenstoffe: Kupfer, Blei, Kadmium, Zink, Arsen, Chrom, Kobalt, Nickel,
Selen,

o weitere Stoffe: geloster organischer Kohlenstoff (DOC), Silizium.

Im folgenden wird gezeigt, wie mit Hilfe des Co-Krigings die Zuverlissigkeit
der rdumlichen Schitzung der in der WintermeBkampagne 1995 weniger dicht
bestimmten Ey-Werte (7 = 52) durch Einbezichen der SommermefBdaten 1994
(n = 116) verbessert werden kann.

Daran anschliefend wird die Regionalisierung von Faktorenwerten aus 23
Einzelparametern der Sommerkampagne 1994 dargestellt.

3.2.3.1
Interpolation der riumlichen Verteilung des Redoxpotentials im
Grundwasser des Oderbruchs im Winter 1995

Ein Ziel der Untersuchungen im Oderbruch ist es, zeitliche Entwicklungen der
hydrochemischen Bedingungen zu erfassen. Dazu sollen vergleichbare Karten
einzelner Parameter angefertigt werden. Zur Erstellung dieser Karten stehen fiir
die einzelnen MeBkampagnen unterschiedlich dichte Mefnetze zur Verfiigung:
so ist beispiclsweise im Frithjahr 1994 an insgesamt 116 MeBstellen das
Redoxpotential bestimmt worden, aus Griinden der Zeitersparnis im Winter 1995
jedoch nur noch an 52 Mefistellen.

Es ist zu erwarten, daB die rdumliche Verteilung der MeBdaten basierend auf
einem um mehr als die Hilfte reduzierten Datensatz nur liickenhaft und
bereichsweise weniger zuverlassig interpoliert werden kann.

Die Ey-Messungen im Friihjahr 1994 und im Winter 1995 (Abb. 3.15) zeigen
eine signifikant positive Korrelation (r = 0,56). Insgesamt liegen dic Winter’95-
Werte etwas niedriger (m = 113 mV) als im Friihjahr’94 (m = 145 mV). Zwei
besonders hohe, im Westen und Siidosten gemessene Winter’95-Werte weichen
von diesem generellen Bild ab.
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Abb. 3.15. Streudiagramm und Regressionsgerade der gemessenen Ex-Werte fir zwei Mef3-
kampagnen. (Die Schraffur deutet den Bereich eher reduzierenden Milieus an.)

Tabelle. 3.3. Parameter der sphérischen Variogrammodelle fir das Redoxpotential

Ey[mV] Nugget-Effekt Sill Reichweite
(sphérisch, isotrop)

Winter 1995 (Primérvariable) 500 5800 7 km

Frihjahr 1994 (Sekundarvariable) 500 2200 7 km

Co-Variogramm 500 2600 7 km

Die Variogrammanalyse der Redoxwerte im Winter 1995 bzw. Frithjahr 1994
erbrachte zwei dhnliche Variogramme (Abb. 3.16), die jedoch unterschiedliche
Sills aufweisen. Die wesentlich hohere Varianz (Sill) der Wintermessungen deu-
tet eine grofere Variabilitdt des Redoxpotentials an, die durch die zwei hohen
Werte noch unterstrichen wird. Das Kreuzvariogramm ist iiberall positiv definit.

Zur Schitzung der Ey-Werte der Winter’95-Kampagne wurde zunichst das
Ordinary Kriging mit einem isotropen sphirischen Variogramm (Tabelle 3.3)
verwendet.

Das Variogramm der Ey-MeBwerte der Frithjahrskampagne 1994 und das Co-
Variogramm wurden dann in der Co-Kriging-Routine COK3D (GSLIB, Deutsch
u. Journel 1992) verwendet, um die Zuverlissigkeit des Schitzergebnisses zu ver-
bessern.
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Abb. 3.16. Variogramme und Kreuzvariogramm der Ep-Werte Friihjahr 1994 und Winter 1995.

Die beiden resultierenden Karten der raumlichen Verteilung des Redoxpoten-
tials im Winter 1995 unterscheiden sich wenig. Auch auf der Basis von nur 52
Messungen, die in diesem Fall jedoch gleichmiBig das Untersuchungsgebiet
abdecken (Abb. 3.17), konnten iiberall Werte geschiitzt werden. Danach sind mit
Redoxwerten unterhalb von 200 mV reduzierende Verhiltnisse in beinahe dem
gesamten Gebiet des Oderbruchs anzutreffen. Nur im Nordwesten und Westen
sind Erhéhungen mit Werten von bis zu 400 mV zu beobachten, die auf lokal
oxidierendes Milieu hinweisen. Die Schitzstandardabweichung liegt einheitlich
zwischen +50 und 70 mV, was etwa zwischen 56 und 78 % der globalen Stan-
dardabweichung von £89 mV liegt. Nur sehr vereinzelt, werden Krigingstandard-
abweichungen von weniger als £50 mV angezeigt, dafiir steigen jedoch an zwei
Stellen im Nordwesten bzw. Siiden die Werte auf mehr als £70 mV. An diesen
Stellen muB die Interpolation als nicht ausreichend zuverlissig beurteilt werden.

Die mit Hilfe des Co-Krigings erstellte Karte (Abb. 3.18) zeigt ebenfalls die
beiden E£;-Maxima im Nordwesten und Norden, jedoch liegen die interpolierten
Werte etwas hoher als in (Abb. 3.17), wodurch sich der Flidchenanteil erhohter
Redoxwerte vergrofiert. Anhand der Lage der zusitzlichen MeBpunkte der Friih-
jahr 1994-Kampagne (dargestellt als x) zeigt sich, daB aufgrund der Korrelation
der beiden Datensitze das geschitzte Gebiet erhhter Redoxwerte grofier wird.

Ein Vergleich der Fehlerkarten zeigt, daB der Bereich hoherer Schitzfehler
durch das Co-Kriging deutlich verkleinert werden konnte. Nur im Siiden
verbleibt noch ein Restgebiet mit Krigingschitzfehlern von mehr als £70 mV, in
weiten Teilen dagegen unter +50 mV.
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Abb. 3.17. Karte des Redoxpotentials [mV] Winter 1995, interpoliert mit Ordinary Kriging, 52

Datenwerte, Schraffur: Krigingfehler [mV].
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Abb. 3.18. Karte des Redoxpotentials [mV] Winter 1995, interpoliert mit Co-Kriging, 52 Daten-
werte und 64 zusitzliche Probenpunkte (x) mit Ey-MeBwerten vom Frithjahr 1994, Schraffur:

Krigingfehler {mV].
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Abb. 3.19. Differenzenkarte der interpolierten E,-Werte Winter'95 und Friihjahr’94.

Das Ergebnis macht deutlich, dal im vorliegenden Beispiel die Zuverlissigkeit
der interpolierten Karte der Ey-Werte im Winter 1995 aufgrund deren raum-
zeitlichen Korrelation mit den Mefwerten einer friiheren Kampagne deutlich
verbessert werden kann, obwohl gegeniiber Frithjahr 1994 nur etwa die Hilfte an
Mefwerten zur Verfiigung steht. Der zusitzliche Aufwand fiir die Struktur-
analyse ist hier bei nur zwei Variablen durchaus in Kauf zu nehmen. Damit kann
das Co-Kriging als ein hilfreiches Verfahren zur Erstellung von Karten weniger
dicht beprobter MehgroBen eingesetzt werden.

Abb. 3.19 zeigt eine Karte der Differenzen zwischen den interpolierten Ep-
Werten von Winter ’95 und Frithjahr 94 (s.a. Abb. 3.24). Danach wird deutlich,
dah sich insgesamt betrachtet die Redoxbedingungen etwas mehr in Richtung
reduzierender Verhiltnisse verschieben. Davon ausgenommen sind ein ausge-
dehnter Bereich am westlichen Rand des Oderbruchs und ein direkt an der Oder
gelegenes Areal im Siiden.

3.2.3.2
Rédumliiche Analyse der hydrochemischen Beeinflussung im
Grundwasser des Oderbruchs

Das Grundwasser des Oderbruchs ist im wesentlichen nur schwach bis mittel-
miBig mineralisiert (elektr. Leitfihigkeit ~ 1000 uS cm™, Abb. 3.20). Es kann
als Ca-HCO;- SO,- bzw. Ca-SO,- HCO;- Wasser eingestuft werden. Die gemes-
senen Ex-Werte liegen zum groBten Teil deutlich unter 200 mV (Abb. 3.21) und
deuten damit in weiten Teilen auf ein reduzierendes Milieu hin.
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Abb. 3.20. Hiufigkeitsverteilung der elektrolytischen Leitfihigkeit.

Da der Grundwasserabstrom von der Oder landeinwirts gerichtet ist, muf
durch den Uferfiltratanteil des Grundwassers mit einem Eintrag von Schadstoffen
aus der Oder in das Grundwassersystem gerechnet werden.

Abb. 3.21. Haufigkeitsverteilung des Redoxpotentials.
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Mit Ausnahme von der Temperatur, einiger Spurenstoffe und der elektroly-
tischen Leitfihigkeit (Summenparameter) wurden alle ibrigen im Frithjahr 1994
bestimmten (insgesamt 23) Parameter in der Faktorenanalyse verwendet. Beinahe
alle Inhaltsstoffe zeigen erwartungsgemidB eine mehr oder minder stark
ausgeprigte positiv schiefe Verteilungsfunktion und werden daher in Form ihrer
In-Transformierten weiter behandelt.

Mit Hilfe der Faktorenanalyse konnten sechs Faktoren extrahiert werden, die
zusammen 67 % der Gesamtvarianz erklidren. Tabelle 3.4 zeigt die nach dem
Varimax-Verfahren rotierte Faktorenmatrix, in der hohe Ladungen (> |0,5|)
hervorgehoben sind.

Die Faktoren lassen sich wie folgt interpretieren:

¢ Faktor 1 umfaBt diejenigen Parameter, die empfindlich auf die Redoxbedin-
gungen reagieren; dies sind neben dem Redoxwert selbst Eisen(II) und
Mangan(Il) sowie die Stickstoffverbindungen. Die Vorzeichen der Faktoren-
ladungen geben die Art der Korrelation zwischen den Variablen und dem
Faktor an: danach nimmt Faktor 1 steigende Werte an, wenn die Eisen-,
Mangan- und Ammoniumgehalte zunehmen und der Ex-Wert bzw. die Nitrat-,
Nitritgehalte abnehmen. Kurz: je reduzierender das Milieu, desto stirker wird
Faktor 1, der damit als Redoxindikator gedeutet werden kann. Dieser Faktor
tragt zur Erkliarung von 23 % der Gesamtvarianz bei und ist damit der domi-
nante Einfluffaktor in diesem Untersuchungsgebiet.

e Faktor 2 wird im wesentlichen durch Erdalkalien sowie durch Sulfat und
Hydrogenkarbonat gebildet. Diese Inhaltsstoffe charakterisieren die typische
Mineralisation des Grundwassers im Oderbruch. Die Herkunft der z.T. hohen
Sulfatkonzentrationen steht derzeit noch in der Diskussion und soll in o.g.
DFG-Vorhaben untersucht werden (T. Liedholz, freundl. miindl. Mitteilung).
Eine mogliche Ursache ist die Oxidation von reduzierten Schwefelver-
bindungen (z.B. Pyrit) in den im Oderbruch weit verbreiteten organogenen
Ablagerungen (Torfe, Mudden). Vergleichsweise erhohte Magnesiumkonzen-
trationen sind vor allem fiir die Grundwisser im westlichen Randgebiet
charakteristisch und spiegeln damit auch den Einflub der von den
Hochflichen zustrémenden Grundwissern wider. Mit 13 % erkldrter Varianz
ist dieser Faktor die zweitstirkste Einflufkomponente.

¢ Faktor 3 wird durch dic Ionen des Steinsalzes beeinfluft. Eine immer noch
hohe, jedoch negative Ladung trigt auch das Silizium. Natrium, aber vor
allem Chlorid wird aus der Oder mit dem Uferfiltratwasser in das Grund-
wasser transportiert. Deshalb kann dieser Faktor, der mit 9,3 % die dritt-
starkste EinfluBkomponente ist, vorsichtig als Indikator fiir die Beeinflussung
des Grundwassers durch Uferfiltration gedeutet werden.

o Faktor 4 wird vor allem durch die Schwermetalle Blei, Kadmium und Kupfer
bestimmt, die mit Sicherheit auf anthropogen bedingte Eintrige in das
Grundwasser hindeuten. Die absoluten Gehalte dieser Stoffe sind jedoch
zumeist deutlich unterhalb der entsprechenden Grenzwerte der Trinkwasser-
verordnung, so daB diesem Faktor keine besondere Bedeutung zugemessen
werden muB} (8 % erklirte Varianz).
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Tabelle 3.4. Faktorenladungen der sechs extrahierten Faktoren aus 117 Proben und 23 Variablen.

Faktor 1 Faktor2  Faktor 3 Faktor 4 Faktor 5 Faktor 6
Parameter redoxsensitive Erdalkalien Versalzung Schwermetalle organisch- Diinge-

pH mittel

Ey 0,036 -0,165 0,050 0,104 -0,083
Fe 0,049 0,078 -0,082 0,313 -0,244
NH, 0,083 0,138 0,049 0,280 -0,063
NO; 0,081 -0,013 0,100 0,118 0,240
Mn 0,162 0,227 -0,021 0,333 -0,079
NO; 0,239 0,033 -0,011 0,194 0,412
Sr 0,074 0,112 -0,086 -0,111
Ca -0,153 -0,145 0,349 0,096
Mg 0,102 0,010 -0,017 -0,127
S0, 0,352 0,418 0,341 0,081
HCO; _ -0,469 0,098 -0,066 0,324
Li 0,135 0,411 0,365 0,248 -0,301 -0,082
Na 0,348 0,090 = 97 0,197 0,070 0,071
Cl 0,403 0,152 - 0,025 0,275 -0,069
Si 0,145 0,078 0,444 0,406 -0,037
Pb 0,109 0,101 -0,062 0,014
cd -0,168 -0,055 0,203 -0,045
Cu -0,126 -0,046 0,207
DocC 0,167 -0,021 0,165
pH -0,089 0,134 0,432
K -0,262 0,092 0708
PO, -0,227 0,228

Zn 0,036 0,081

¢ Faktor § ist mit einem Anteil von 7 % der Gesamtvarianz ebenfalls von unter-
geordneter Bedeutung. Der geloste organische Kohlenstoff (DOC), dessen Her-
kunft mit dem Vorkommen organischer Sedimente erklirt werden kann, trigt
wesentlich zu Bildung dieses Faktors bei. Daneben steht, jedoch mit negativem
Vorzeichen, der p/{-Wert. Die Stirke dieses Faktors nimmt also mit steigen-
den DOC-Gehalten und zunehmend sauren Grundwasserverhiltnissen zu.

o Faktor 6 wird durch Komponenten von Diingemitteln charakterisiert und ist
damit ein Indikator fiir Grundwasserbelastungen aus landwirtschaftlicher Ak-
tivitdt. Er trigt nur noch etwa 6 % zur Erklirung der Gesamtvarianz bei.

Die Interpretation der Faktoren legt die Betrachtung ihrer raumlichen Vertei-
lung nahe. Mit Hilfe der Variogrammanalyse kénnen méglicherweise unter-
schiedliche Typen der riumlichen Erhaltungsneigung der einzelnen Einfluf-
faktoren charakterisiert werden. Eine Darstellung der mit Kriging interpolierten
Faktorenwerte unterstiitzt dann die regionale Beurteilung des Grades der Beein-
flussung durch einen Faktor.
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Tabelle. 3.5. Variogrammparameter der sechs EinfluBlfaktoren.

Faktor 1 Faktor 2 Faktor 3 Faktor 4 Faktor S Faktor 6
redoxsensitive Erdalkalien Versalzung  Schwer- organisch- Diingemittel
Parameter metalle  pH
Typ sphérisch exponentiell sphirisch,  sphirisch spharisch  exponentiell
lineare Drift
Reichweite” 14 km 15 km 18 km 9km  20km 3,5km
Nugget-
Effekt 0,2 0,25 0,3 0,3 0,4 0,3
Sill 0,8 0,5 0,7 0,7 0,6 0,7
Haupt-
richtung 165° 140° - 100° 140° -
Anisotropie 2,9 33 - 14 33 -

Die Variogramme der Faktoren 1, 2 und 5 (Redoxsensitiv, Erdalkalien, orga-
nisch-pH) zeigen eine ausgeprégte geometrische Anisotropie, deren Hauptachse
etwa parallel zum Oderverlauf liegt (NW-SE). Das Anisotropieverhiltnis betrégt
etwa 1:3. Eine Ausnahme bilden der Faktor 4 (Metalle), dessen Variogramm
nahezu isotrop ist, und der Faktor 6 (Diingung) mit einer sehr kurzen Reichweite
von nur 3,5 km. Damit zeigt der Faktor 6 die geringste rdumliche Erhaltungs-
neigung, die nahezu einem reinen Nugget-Effekt entspricht.

1.5

Y(h)

sphérisches Modell

CO= 04
_ Cc=06
a=20km
Richtung 140°, K=3.3
0.0 T T T | T |
0 10000 20000 30000

h [m]

Abb. 3.22. Experimentelle Richtungsvariogramme des Faktor 5 (organisch-pH) und angepafite
anisotrope Modellfunktion. ¢ NW-SE-, x NE-SW-Richtung.

1° Beim Exponenticllen Variogrammtyp ist aus Griinden der Vergleichbarkeit das Dreifache des
Modellparameters angegeben.
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Die Reichweiten der iibrigen Faktoren liegen zwischen 9 und 20 km fiir die
Hauptachse der Anisotropieellipse.

Abgesehen von Faktor 3 (Uferfiltrat), der eine Drift senkrecht zum Oderver-
lauf erkennen l4Bt, sind alle Faktoren als stationdre ReV (2. Ordnung) anzu-
schen. Der Nuggeteffekt liegt zwischen 20 und 40 % der Varianz, was fiir eine
relativ hohe engriumige Variabilitit der Einflubfaktoren spricht.

Die Parameter der Variogrammodelle sind in Tabelle 3.5 zusammengefaft.
Als Beispiel zeigt Abb. 3.22 das Variogramm des Faktors 5 organisch-pH). Die
Variogrammanalyse kann folgendermafien zusammengefafit werden:

Faktor 1:

5695000 redoxsensitive Variablen
5850000
5845000
5840000

Faktoren- %

2

fadungen 2%

5835000

5830000

5825000

5820000

5815000

5810000

5435000 5445000 5455000 5465000 5475000

Abb. 3.23. Raumliche Verteilung des Redoxindikators (Faktor 1). Faktorenwerte >0 sind
schraffiert dargestellt.
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Abb. 3.24. Raumliche Verteilung des Faktors 2 (Erdalkalien, Sulfat). Faktorenwerte >0 sind
schraffiert dargestellt.

Die Faktoren, die auf eine anthropogene Ursache zuriickzufithren sind
(Schwermetalle und Diingeparameter), weisen eine isotrope rdumliche Struktur
mit einer kleinen ridumlichen Erhaltungsneigung auf. Dagegen zeigen die
iibrigen Faktoren eine deutliche Ausrichtung des Variogramms parallel zu den
Hauptachsen des FlieBsystems. Das 148t fiir die beiden anthropogenen Faktoren
den Schlul zu, daB ihr Einfluf zumeist lokal sehr begrenzt und wahrscheinlich
eher zufilliger Natur ist. Denn nur dort, wo ein Schadstoffeintrag an der
Oberfliche stattfindet und zusitzlich der Auelehm fehlt, ist von einer direkten
Beeintrichtigung des Grundwassers auszugehen.

Die Variogrammparameter wurden verwendet, um alle Faktoren rdumlich auf
ein regelmifiges 2x2 km-Raster zu interpolieren. Fiir Faktor 3 (Uferfiltrat)
wurde das Universal Kriging (s.a. Kap 3.1.2) unter der Annahme einer linearen
Drift verwendet. Beispielhaft sind Karten des Redoxfaktors (Abb. 3.23), des Erd-
alkalifaktors (Abb. 3.24) und des Versalzungsfaktors (Abb. 3.25) dargestellt.
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Faktor 3: Na-Cl
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Abb. 3.25. Riaumliche Verteilung des Uferfiltratindikators (Faktor 3: Versalzung). Faktorenwer-
te > 0 sind schraffiert dargestellt.

Man sieht, dah in weiten Teilen des Oderbruchs die niedrigen Redoxbedin-
gungen (Faktorenwerte > 0) die hydrochemischen Verhiltnisse des oberflidchen-
nahen Grundwasserleiters bestimmen. Eine Ausnahme bilden die westlichen
Randgebiete, in denen kleine Faktorenwerte (< 0) den oxidierenden Einflufl des
randlichen Zuflusses widerspiegeln (erhéhte En-Werte, deutlich héhere Nitrat
und Sauerstoffkonzentrationen, geringe Eisen- und Mangan-Gehalte).

Ein anderes Bild zeigt die Karte des Faktors 2: sein Einflub 148t in gréBeren
Entfernungen von den westlichen Hingen nach. Dagegen nehmen die Werte des
Faktors 3 (Versalzung), der ja als Indikator fiir Uferfiltrateinfluh steht, deutlich
in Richtung der Oder zu.
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Abb. 3.26. Riaumliche Verteilung des Redoxpotentials (Ex-Wert).

Zum Vergleich wurden fiir einige ausgewihlte Inhaltsstoffe und den E;-Wert
Variogramme (Tabelle 3.6) berechnet und eine Kriginginterpolation durchge-
fithrt. Es zeigt sich, daB die Karte des Redoxpotentials (Abb. 3.26) beinahe
identisch mit der des Faktors 1 ist. Dieser wird in einem solch hohen Mafie
(Faktorenladung: -0,85) durch den Ej-Wert bestimmt, daB diese Ubereinstim-
mung, die auch an der Ahnlichkeit der Variogrammparameter ersichtlich ist,
nicht iiberrascht. Ahnlich verhilt es sich mit der Karte des Hydrogenkarbonats
(Abb. 3.28) und der des Faktors 2.

Ein durchaus anderes Bild zeigt jedoch die Karte des Magnesiums (Abb.
3.27), die eher punktuelle Maxima erkennen 148t. Ebensowenig kommt durch die
Karte des Magnesiums alleine die graduelle Abnahme der fiir das Oderbruch
typischen hydrochemischen Zusammensetzung (Ca(Mg)-SO,-(HCO;)-Wisser),
die auf die zunehmende Uferfiltratbeeinflussung (Faktor 3) zuriickzufiihren ist,
zum Ausdruck.
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Abb. 3.27. Riumliche Verteilung des Magnesiums.

Tabelle 3.6. Variogrammparameter einiger ausgewiéhlter Inhaltsstoffe

T T T T
5435000 5445000 5455000 5465000 5475000

Ey [mV] HCO; [mg '] Mg [mg ']
Typ sphirisch sphdrisch sphirisch
Reichweite [km] 13 12 6
Nugget-FEffekt 500 4000 3
Sill 3000 9500 35
Hauptrichtung 160° 145° 0°
Anisotropie 2,0 33 2,0
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Abb. 3.28. Raumliche Verteilung des Hydrogenkarbonats

Zusammenfassend kann gesagt werden, dab mit Hilfe der Faktorenanalyse
einige grundlegende Beeinflussungen des Grundwassers im Oderbruch deutlich
erkannt und interpretiert werden koénnen. Basierend auf dem Faktorenmodell
kann eine riaumliche Strukturanalyse durchgefiihrt werden, die fiir jeden
EinfluBfaktor ein differenziertes Verteilungmuster zutage fordert, das so
umfassend nicht anhand der Ausgangsdaten erkannt werden kann"'.

" Auf eine detailliertere Interpretation des Ergebnisses soll hier verzichtet werden, da die unter-
suchten Daten Teil eines noch andauernden Untersuchungsprogrammes sind.



4 Regionalisierung hydrodynamischer
Eigenschaften

Kap. 3 behandelte geostatistische Regionalisierungsmethoden, deren Ziel eine
moglichst erwartungstreue Interpolation unregelméifig im Raum verteilter MeB-
grofen hydrogeologischer Parameter ist. Diese Verfahren wirken als Punkt-
schdtzer. ,Punkt“-Schitzung (point estimation) bedeutet im statistischen Sinne
die Schitzung eines einzelnen Parameters der lokalen Verteilungfunktion. Dies
ist z.B. der Erwartungswert oder ein bestimmter Perzentilwert.

Die Krigingverfahren, die bisher behandelt wurden, sind solche Punktschitzer,
die den Erwartungswert der lokalen Verteilungsfunktion schitzen und zusétzlich
das Vertrauensintervall angeben. Im nun folgenden Abschnitt steht die Model-
lierung Jokaler Verteilungsfunktionen regionalisierter Variablen im Vordergrund.

Die physikalische Bedeutung einer Vielzahl von hydrogeologischen Kenn-
groBen wird weniger durch exakte numerische Werte als vielmehr durch ihre
lokalen Verteilungsspektren deutlich, da diese der Einschétzung méglicher Risi-
ken (,,worst-case” Studien) durch abhingige Prozesse, wie beispielsweise dem
Transport von Schadstoffen im Grundwasser, besser gerecht werden.

Die haufig zu beobachtenden (s. Kap.2) polymodalen Verteilungspektren
hydrogeologisch relevanter Kenngréfen, die nicht ausreichend mit den gingigen
parametrischen Verteilungfunktionen zu modellieren sind, erfordern nicht-
parametrische geostatistische Regionalisierungsverfahren. Diese haben weniger
eine optimale rdumliche Schitzung als vielmehr die Modellierung der Unsicher-
heit, d.h. des méglichen lokalen Variationsspektrums zum Ziel (Journel 1989).

Basierend auf der Kenntnis lokaler Verteilungsfunktionen einer regionali-
sierten Variablen, kénnen Aussagen getroffen werden, die zielgerichtet auszu-
werten sind. Beispiclsweise ist in einem mit Schwermetallen belasteten Boden
weniger der Erwartungswert von Interesse, als vielmehr die Wahrscheinlichkeit,
mit der lokal ein bestimmter Grenzwert {iberschritten wird.

Die fiir Fragen der Grundwasserbewegung und .des Stofftransportes wesent-
lichen Eigenschaften wie der k~Wert, der Tongehalt oder der Gehalt an organ-
ischem Kohlenstoff sind KenngréBen, die in der hydrogeologischen Praxis in
Form von Wertebereichen angegeben werden, die fiir ein bestimmtes hydro-
dynamisches Verhalten charakteristisch sind. Zu nennen ist hier die Klassifi-
zierung von Grundwasserleitern in nicht-leitende, gering-leitende und gut-
leitende Medien entsprechend ihrem k~Wertebereich (s.a. Freeze u. Cherry 1979,
Matthess u. Ubell 1983, De Marsily 1986).

Als weitere ortsabhingige Kenngrofen, die den Wasserkreislauf beeinflussen,
sind qualitative Beschreibungen, etwa die lithostratigraphische Einordnung einer

M.-T. Schafmeister, Geoszatistik fiir die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999
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Probe bzw. die Klassifizierung als Grundwasserleiter-oder Nichtgrundwasserlei-
tergestein, zu nennen. Diese Information wird als Nominalvariable behandelt und
erfordert eine gegeniiber den oben genannten kontinuierlichen Variablen modi-
fizierte geostatistische Untersuchungsweise, die hier als Indikatoransatz beschrie-
ben wird (Journel 1989).

Im folgenden wird der Indikatoransatz fiir Nominalvariablen sowie fiir Varia-
blen des Intervalltypes zur Schitzung lokaler Verteilungsfunktionen vorgestellt.
Eine Auswahl von rdumlichen stochastischen Simulationstechniken wird an-
schlieBend am Beispiel des Durchldssigkeitsbeiwertes (k~Wert) vorgestellt. Die
Aufgabe der stochastische Simulation ist es, aus der Menge der méglichen rdum-
lichen Verteilungen der Zufallsfunktion Z eine oder mehrere Realisationen zu
ziehen, um damit Risikoanalysen durchzufiihren.

4.1
Indikatoransatz

Unter dem Begriff Indikatoransatz werden zwei unterschiedliche Betrach-
tungsweisen verstanden, bei denen aber jeweils eine oder mehrere Indikator-
variablen definiert werden:

Einerseits konnen qualitative Beschreibungen oder Datenklassen als
Zustandsvariablen (Nominalvariablen) angesehen werden. Wird dann am Ort x
ein bestimmter Zustand £ bzw. eine bestimmte Datenklasse angetroffen, so
nimmt die Indikatorvariable den Wert 1 an; andernfalls 0 (Gl. 4.1):

1, wenn in x Zustand E zutrifft,
I(x;E)= “4.1)

0, sonst.

Der Zustand £ kann die Zugehérigkeit zu einem Gesteinstyp, die Art des
Grundwasserleiters (Grundwasserleiter, -geringleiter, -schlechtleiter) oder andere
Eigenschaften umschreiben.

Durch das Einfithren von Grenzwerten z. (Cut-Off-Werte) kénnen auch die
Verteilungen von Variablen des Intervalityps, wie beispielsweise der k-Wert, der
Flurabstand, hydrochemische Grundwasserinhaltsstoffe u.a., in Indikatorvaria-
blen iiberfiihrt werden (Gl. 4.2):

1, wennz(x)<z,,

I(x;z)= .
(x:2,) {0, sonst. “2)

411
Kriging von Nominalvariablen

Die Indikatorvariable kann in der gewohnten Weise geostatistisch behandelt
werden. Im Falle verschiedener Gesteinstypen 7j, j=1,...,m erhélt man m Vario-
gramme
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y (B = %E[(lj @)~ 1,x+m)’] j=1,..m @3

Man schiitzt die Indikatorvariable in einem Punkt x durch die gewichteten
Indikatorwerte der Umgebungsdaten:

i(x)=>2,1,(x,). 4.4
i=1

In der uiblichen Weise wird das Kriginggleichungssystem (KGS) aufgestellit.
Man erhilt so in jedem Punkt x einen Schiitzwert i*(x) zwischen 0 und 1. Dieser
Wert kann als Wahrscheinlichkeit (Prob) interpretiert werden, daB der Typ 7,
vorliegt:

Prob {Gesteinstyp inxist 7, } = i; (x). 4.5)

Der Typ, fiir den die héchste Wahrscheinlichkeit in x geschiitzt wurde, wird -
wie in Klassifizierungsverfahren iblich - als in x anzutreffender Typ gewihit.

Da jede Indikatorvariable unabhingig von den anderen geschitzt wird, erge-
ben sich bei ungiinstiger Probenpunktanordnung Einzelwahrscheinlichkeiten,
deren Summe nicht 1 ist. Eine entsprechende Normierung auf die Gesamtsumme
1 ist leicht durchzufithren und beeintrichtigt das Ergebnis qualitativ nicht.
Dennoch ist vor allem bei der Verwendung des Indikatoransatzes auf eine regel-
méBige rdumliche Datendichte zu achten. Eine lokale Anhiufung von Proben-
punkten (Cluster) innerhalb eines Typs fiihrt zu dessen Uberproportionierung. In
solchen Fillen sollte unbedingt ein Declustering, d.h. entweder ein Ausdiinnen
des Datenclusters oder eine entsprechende Gewichtung der einzelnen Daten-
punkte (s.a. Programm DECLUS in GSLIB, Deutsch u. Journel 1992) vorge-
schaltet, bzw. bei der Probennahme von vornherein ein moglichst regelmiBiges
Punktraster gewahlt werden.

41.2
Indikatorkriging fir Variablen des Intervalltyps

In Ahnlicher Weise behandelt man Grenzwertprobleme. Ist Z(x) eine regionali-
sierte Variable mit Werten im Gebiet D, so definiert man fiir jeden Punkt x in D

1, wennz(x)<z_,
= 42
0, sonst. *2)

Die lokale Variabilitit einer MefigroBe Z kann als das Verteilungsspektrum
innerhalb eines kleinen Teilvolumens A verstanden werden (Journel 1983).
Dieses Teilvolumen kann fiir einen Abbaublock in einer Lagerstitte als auch fiir
die Diskretisierungeinheit eines Grundwassermodells (FE, FD) stehen. Vorausge-
setzt, es ligen in A ausreichend Datenwerte z vor, so bilden diese, der GroBe
nach geordnet, eine diskrete lokale Verteilungsfunktion (Abb. 4.1). Der Anteil
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von Werten unter dem Grenzwert z, im Teilvolumen A < D ist gegeben durch
(Gl. 4.6):

d(4;z,) = -;— [10x;2,)de .6)

Schitzwerte von @7 (4;z,) fiir verschiedene Grenzwerte erlauben es, die ent-
sprechenden Anteile zu berechnen.

N
O (4;2,) =D A, 1(x,;2,), fur x, €R. 4.7)
k=1
Die rechte Seite der Gleichung ist analog zum gewohnlichen Kriging
(Ordinary Kriging) der Schitzwert der Indikatorfunktion /(x,z,) im Teilvolu-
men A anhand des gewichteten Mittels der Indikatorwerte innerhalb des Such-
radius R. Da nun aber die Bezichung gilt,

E[I(x;z,)] = 1* Prob{z(x) < z,} + 0 * Prob{z(x) > z,} = F(z,) ,(4.8)

Abb. 4.1. Schitzung der lokalen Variabilititsfunktion von Z in Block A mit Hilfe der Indikator-
werte I(xy;z.) in R.
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kann die lokale Verteilungsfunktion von Z in einem Teilgebiet 4 € D mit
Hilfe der Indikatorfunktionen ®°(4;z,) fiir verschiedene Cut-off-Werte ge-

schitzt werden. ®°(4;z) kann als bedingte Verteilungsfunktion von Z in A be-
trachtet werden:

®'(4;2) = % j Prob{Z(x) < zfz(x, ),k =1,..,N;x, edJdx (4.9

Die lokale Verteilungsfunktion enthélt natiirlich wesentlich mehr Information
iiber Z als der Krigingschitzwert Z, des Erwartungswertes. So kann anhand der

lokalen Verteilungsfunktion sofort die Wahrscheinlichkeit abschétzt werden, mit
der ein Grenzwert z, iiberschritten wird - eine hiufig aufkommende Fragestellung
bei Umweltproblemen.

Die Einzelschritte des /ndikatorkrigings sind wie folgt (Abb. 4.2):

1. Ordnen der Daten der GroBe nach zur Darstellung der Verteilungsfunktion,

2. Festlegung von m Werten z; zur diskreten Approximation der Vertei-
lungsfunktion,

3. Indikator-Kodierung der Datenwerte liefert m Indikatorfunktionen [ (x;z,,),

j=1,...m,
4. Berechnung der m Indikatorvariogramme,
5. Kriging der m Indikatorvariablen,
6. Auswertung der geschitzten Verteilungsfunktion,
7. Erstellung einer Karte der geschitzten lokalen Verteilungsfunktionen von Z.

Da man die gesamte Verteilungsfunktion fiir jeden Punkt des Untersuchungs-
gebietes nicht graphisch darstelien kann, wird man wieder geeignete Punktpara-
meter extrahieren (z.B. Plot des Medianwertes oder der Uberschreitungswahr-
scheinlichkeit eines Grenzwerts). Der Medianwert kann wie der Krigingschitz-
wert als Punktschitzer der lokalen Verteilungfunktion verstanden werden.

Ein kritischer Punkt ist die geeignete Auswahl der Grenzwerte z.. Eine Mog-
lichkeit ist, augenscheinlich markante Grenzwerte auszuwihlen: dies sind bei-
spielsweise bei Grundwasserkontaminanten die Nachweisgrenze, Grenzen fiir
den weiteren Handlungsbedarf bzw. die Sanierungsgrenze (vergl. Niederldn-
dische Liste, Berliner Liste). Fiir den hydraulischen Kennwert k; konnten
markante Grenzwerte, die die hydraulische Leitfihigkeit eines Grundwasserlei-
ters definieren, gewihlt werden. Hiufig bieten sich auch anhand der zumeist
polimodalen Histogramme markante Grenzen an. Die Erfahrung zeigt jedoch,
daB eine Unterteilung des experimentellen Verteilungsspektrums in Intervalle
mit gleichen Wahrscheinlichkeitsdichten, also eine Einteilung nach Quartilen
oder Perzentilen, fiir die Berechnung der Indikatorvariogramme von Vorteil ist.
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V4
Z 13"

Indikatorkodierung
z.B.: z{x) = lx;z;) = [0 0 1]

O

Karte der lokalen
Verteilungsfunktionen von Z

3

cpf(Xo) 1,0-]

6 0,5-1

i*(x) =[0 0,6 0,9]

V:-

.

(Kriging der Indikatorvariablen I;, j=1..,3 }

Abb. 4.2. Schematischer Ablauf des Indikatorkrigings fir die lokale Verteilungsfunktion der
Variable Z mit m=3 Indikatorvariablen.

Die schon beim Indikatorkriging von Nominalvariablen erwihnte Forderung
nach einer moéglichst gleichmiBigen rdumlichen Probenverteilung gilt auch hier.
Die unabhingige Schétzung der Indikatorvariablen /; kann zu Ergebnissen i,-'
fiilhren, die keine giiltige Verteilungsfunktion ergeben: neben Schitzwerten
auBerhalb des Intervalls [0,1] treten mitunter auch Verletzungen der Reihenfolge
(order relation violation) auf, worunter verstanden wird, daB die geschétzte lokale
Verteilungsfunktion nicht stetig ansteigt (Abb. 4.3). Diese kénnen jedoch leicht
korrigiert werden (s.a. Programm IK3D in GSLIB, Deutsch u. Journel 1992), z.B
durch Up/Downward-Korrektur (Abb. 4.3) oder durch Ignorieren einzelner nach
unten abweichender Wahrscheinlichkeiten, bevor der Anwender das Schiitzer-
gebnis weiter verarbeitet. Eine Korrektur auf der Basis von Spline-Funktionen
wird fiir ein dhnliches Problem bei der Interpolation von Schichtoberkanten von
Burger (1997) vorgeschlagen.



4.2 Stochastische Simulationsverfahren 87

i*(x,zc )=prob*(z(x) < z, )

Lo I R B R
0.0 - T T T 1

z1 z2 23 24 25 26 z7 28 29 z

@  Schatzwente fiir i*

— —  Korrekturlinien

korrigierte Schatzung der lokalen Verteilungsfunktion von Z(x)

Abb. 4.3. Korrektur ungeordneter Indikatorschatzergebnisse (Order relation problem), verdndert
nach Deutsch u. Journel 1992.

4.2
Stochastische Simulationsverfahren

Mit Hilfe des Indikatoransatzes wird anstelle des wahrscheinlichsten Wertes in x
die gesamte Verteilungsfunktion geschitzt. Dieses Verfahren der Krigingfamilie
liefert aufgrund der gleitenden gewichteten Mittelwertsbildung ein rdumlich
geglattetes Ergebnis. D.h. abrupte Verdnderungen in der Form der Verteilungs-
funktion werden nicht reproduziert.

In manchen Fragestellungen ist jedoch nicht das durchschnittliche Verhalten
einer Variablen von Interesse, sondern vielmehr die méglichen Extreme. Diese
werden in ,Worst-Case“ Betrachtungen, z.B. des Schadstofftransportes im
Grundwasser, gebraucht; besonders dann, wenn im engriumigen Bereich hohe
Differenzen zwischen Variablenwerten physikalische Prozesse becinflussen
(erratisches Verhalten), wie es fiir k-Werte hiiufig zu beobachten ist. In solchen
Fillen sollte dem glittenden Schitz- (Interpolations-) verfahren Kriging eine
Methode vorgezogen werden, die es erlaubt, die engriumige Variabilitit einer
ortsabhidngigen Variablen, d.h. ihre Heterogenitit realistisch nachzuvollzichen.
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Die Regionalisierungsverfahren, die unter dem Begriff ,,Stochastische Simula-
tionen“ zusammengefat werden, bieten dazu die Moglichkeit.

»Die Stochastische Simulation ist die Erzeugung von alternativen, gleichwahr-
scheinlichen, hochauflésenden Modellen der rdumlichen Verteilung von Z(x)“
(Deutsch u. Journel 1992).

Der Einsatz cines Regionalisierungsverfahrens aus der Gruppe der stocha-
stischen Simulationstechniken ist vor allem fiir die hydrodynamischen Eigen-
schaften von Bedeutung, die den Stofftransport beeinflussen.

Einige Parameter seien hier beispielhaft angesprochen: Das Porenvolumen
eines Gesteinskorpers hat auf die hydrodynamischen Prozesse einen wesentlichen
EinfluB: es bestimmt das Speichervermogen und somit den Grundwasserhaushalt;
die durchfluwirksame (effektive) Porositit (n,) geht in die Berechnung der Ab-
standsgeschwindigkeit ein; dariiberhinaus ist die Porositit ein Mah fiir die fiir
Sorptionsprozesse oder den Ionenaustausch zur Verfiigung stehende Kornober-
fliche. Obwohl zumindest das Gesamtporenvolumen (#) labortechnisch relativ
zuverléssig zu bestimmen ist, so ist doch seine rdumliche Variabilitit regional
selten genau bekannt. Noch mehr gilt dies fiir die durchfluBwirksame Porositit
(n.), deren Kenntnis Voraussetzung fiir die Berechnung des Transportes gelGster
Stoffe im Grundwasser ist. Der Mangel, der in der unzureichenden MeBgenau-
igkeit fiir die Porositit sowie in der Unkenntnis ihres rdumlichen Verteilungs-
musters begriindet liegt, kann durch die Angabe von lokalen Verteilungsspektren
ausgeglichen werden.

Der Durchldssigkeitsbeiwert (kg ist eine auf engstem Raum hoch variable
hydraulische Kenngrofie. Sie gilt als nicht exakt quantifizierbar, da ihre Werte
z.T. erheblich in Abhéngigkeit von den physikalischen Grundannahmen der Be-
stimmungsmethode (Labor, Gelinde, indirekt, direkt s.a. Tabelle 2.1) sowie von
der GroBenordnung des Bezugsvolumens schwanken. Umgekehrt richtet sich ihre
numerische Darstellung, z.B. in einem deterministischen Grundwassermodell,
auch nach der GréBenordnung des Kontrollvolumens sowie dessen Orientierung
zu den Hauptachsen des hydraulischen Systems (Desbarats 1987, Gomez-
Hernindez 1993).

Moglichkeiten, diese wesentliche Kenngrofhe des Wasserkreislaufes in ihrer
Variabilitit rdumlich umfassend zu modellieren, bieten die geostatistischen
Simulationsverfahren. Gleiches gilt fiir solche ortsabhidngigen Parameter, die die
Sorption von im Grundwasser gelosten Stoffen beeinflussen, wie etwa der Tonge-
halt oder der Gehalt an organischem Kohlenstoff, und einen verzégerten Stoff-
transport bewirken. Die Retardation kann unter der Annahme cines geeigneten
Sorptionskonzeptes (Sorption nach HENRY, FREUNDLICH oder LANGMUIR)
mit Hilfe des stoff- und sedimentspezifischen Verteilungskoeffizienten (K,)
berechnet werden. Dieser ist dann ebenso als eine ortsabhingige Zufallsvariable
anzuschen (Haley et al. 1994, Bachhuber et al. 1986).

Im folgenden wird die stochastische, rdumliche Simulation benutzt, um rium-
liche Realisationen bereitzustellen, die die engriumige Variabititéit von Z ab-
bilden. Diese Realisationen sind eine Basis fiir die Modellierung von Fluktua-
tionen hydrodynamischer KenngréBen, die sich entscheidend auf das Transport-
verhalten im Grundwasser auswirken, oder fiir die Darstellung der tatsidchlichen
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Variationsbreite von Bodenkontaminationen. Die Simulation ortsabhéingiger
Variablen soll in der Weise erfolgen, dah

(a)die Wahrscheinlichkeitsdichte von Z(x), geschitzt durch das Histogramm,
und

(b)die rdumliche Kovarianz C(k), geschitzt durch das Variogramm,
reproduziert werden.

(c)Die Variablenwerte z(x;) an den MeBpunkten x; sollen erhalten bleiben (Kon-
ditionierung durch Datenpunkte).

Sind diese Anforderungen erfiillt, so stellt das Simulationsergebnis eine mo-
gliche Realisation der Zufallsvariablen Z(x) dar, die die engriumigen Fluktua-
tionen der Variablen widerspiegelt, jedoch nie der Realitit selbst entspricht
(Abb. 4.4). Vorteile der Verwendung simulierter Realisationen sind z.B., daf

1. das gesamte Variationsspektrum der Daten in weiterfithrende Betrachtungen
eingeht,

2. die engraumigen Fluktuationen beriicksichtigt werden,

3. eine grole Anzahl von gleichwahrscheinlichen Realisationen erzeugt werden
kann, die beispiclsweise bei Sicherheitsstudien die Verwendung statistischer
Testverfahren erlaubt.

Realitat (unbekannt!)

@ Datenpunkte z;

Z(x)

- -~ Krigingschatzung

— eine mogliche Realisation (simuliert!)

- T T~
~

~

Abb. 4.4. Vergleich von stochastischer Simulation und Kriging
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S1 7

Z4 V4]

Abb. 4.5. Erzeugung einer Zufallsverteilung aus der Summenkurve einer Mefigrofie Z.

Ergebnisse stochastischer Simulationen bieten vor allem bei weiterer Verwen-
dung in Prozefmodellen Vorteile. Auf diese Weise kénnen Schwankungsbereiche
von Prozefergebnissen statistisch bewertet werden'. Im Bereich des Grundwas-
serschutzes werden daher Simulationstechniken in Kombination mit determini-
stischen Modellen nutzbringend eingesetzt (Ramarao et al. 1995, Lavenue et al.
1995). Stark vereinfacht wurden Simulationstechniken auch schon in kommer-
zielle Grundwassermodelle integriert (ASM, Kinzelbach u. Rausch 1995,
PMWIN, Chiang u. Kinzelbach 1996).

Es gilt jedoch weiterhin, daB ein Schitzer wie Kriging verwendet werden
sollte, wenn eine Problemstellung den fiir den Ort x wahrscheinlichsten Varia-
blenwert E[Z(x)] erfordert. Dies ist z.B. bei Fragen der Kartenerstellung immer
der Fall (vergl. Abb. 4.4).

In den vergangenen Jahren beschiftigten sich eine Vielzahl von Veréffentli-
chungen im Bereich der Geostatistik mit der Entwicklung von Algorithmen zur
Erzeugung von ortsabhdngigen stochastischen Simulationen (Journel 1974,
Gobémez-Hernandez u. Srivastava 1990, Deutsch 1992 u.v.m.) sowie mit deren
Einsatz in praktischen Fragestellungen (Teutsch et al. 1990, Schafmeister 1990).
Die folgenden Erlduterungen zur Vorgehensweise der einzelnen Simulationsalgo-
rithmen halten sich im wesentlichen an die Ausfithrungen der Programm-
bibliothek GSLIB von Deutsch u. Journel (1992,1997).

! Das in anderen Naturwissenschaften tibliche Vorgehen der Experimentwiederholung ist in den
Geowissenschaften vielfach nicht durchfiihrbar, da eine Probe eines Gesteinskorpers nicht
mehrfach genommen werden kann. Die stochastische Simulation bietet hier eine Mdglichkeit,
wiederholte Experimente zu simulieren.
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Ausgangspunkt jeder stochastischen Simulation ist die Erzeugung von Zufalls-
zahlen, die im Intervall [0,1] gleichverteilt sind. Wegen der Wichtigkeit der
Simulationsmethode gibt es zahlreiche Verfahren zur Erzeugung gleichverteilter
Zufallszahlen. Aus gleichverteilten Zufallszahlen lassen sich iiber einfache
Transformationen normalverteilte Zufallsvariable erzeugen und mit Hilfe der
Summenkurve eines Datensatzes beliebig viele Zufallsverteilungen, die dieselbe
Verteilungsfunktion besitzen. (Abb. 4.5).

Es gilt bei gleichverteilten (0,1)-Zufallszahlen:

P{slsl <s< sz} =5, -5
=F(z,)-F(z) (4.10)
= P{zlz, <z< zz}.

Diese Verfahren werden seit dem Einzug von Computern in Wissenschaft und
Technik unter dem Begriff ,,Monte-Carlo-Simulation” vielfach eingesetzt.

In der Geostatistik muB zusitzlich eine rdumliche Korrelations-Struktur
simuliert werden. Da es einfach ist, unabhiingige normalverteilte Zufallsvariable
zu erzeugen und hieraus durch geeignete Transformation eine vorgegebene
Varianz-Kovarianz-Struktur, liegt es nahe, die Daten auf Normalverteilung zu
trimmen (GauB-Anamorphosis,). Hat man eine Normalverteilung mit vorgege-
bener Varianz-Kovarianz-Struktur simuliert, so verwendet man die Umkehrfunk-
tion der GauB-Transformation, um die originale Verteilungsfunktion zu erhaiten.

4.21
Methode der Turning Bands

Diese Simulationsmethode ist mehr von historischem Interesse. Lange Zeit,
ndmlich seit Mitte der siebziger Jahre (Journel 1974) bis Ende der achtziger
Jahre, war sie jedoch aufgrund ihrer Flexibilitit das Verfahren, das in der Praxis
zur Erzeugung von Realisationen rdumlich korrelierter Zufallsfunktionen
eingesetzt wurde.

Mit Hilfe eines Zufallszahlengenerators werden normalverteilte Zufallswerte
auf einer Geraden (1-D) erzeugt. Diese werden durch Filterung (Faltung) so
transformiert, daf sie einer vorgegebenen, auf die Dimension einer Strecke (1-D)
reduzierten Variogramm-Funktion C'(k) entsprechen. Durch Rotation mehrerer
dieser Geraden (,,Biander) und Aufsummierung der Projektionen der einzelnen
simulierten Werte werden 2- oder 3-dimensionale Realisationen erzeugt, die
zunichst unkonditioniert sind, d.h. die Bedingung (c) - Beriicksichtigung der
Datenwerte in den Probenpunkten - der geostatistische Simulation nicht erfiillen.

Dabher sollten die simulierten Realisationen anschlieend an die Datenpunkte
konditioniert werden. Hierzu geht man von folgender Zerlegung aus (vgl. Journel
u. Huijbregts 1978):

2(x) = 2" (x) +[2(x) - 2" (%)), @.11)
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wobei der Klammerausdruck die Differenz zwischen wahrem, aber unbekann-
tem Wert z(x) beschreibt und z*(x) seinen Schétzer.

Der Fehler ist natiirlich unbekannt, weil der tatsichliche Wert von z
unbekannt ist. Kann man jedoch eine Zufallsfunktion Z(x) simulieren, die die-
selbe Kovarianzfunktion wie Z besitzt, so kann mit Hilfe der bekannten simu-
lierten Werte in der Umgebung von x der Kriging-Schétzfehler bestimmt werden.
Ausgehend von den simulierten Werten an den Orten x, an denen Datenwerte
vorliegen, wird der Krigingschitzer 2 (x) und damit der Fehler wie folgt be-
rechnet:

2,(¥) = 2 (x) +[z,(x) - 2} (0)]. 4.12)

Der Fehlerterm z (x) -z, (x) ist hier bekannt, weil in x auch ein simulierter

Wert z(x) vorliegt. Mit Hilfe dieses Fehlers erhilt man eine konditionierte
Simulation durch

z, (x)=2"(x)+ [zs(x) -z, (x)]. (4.13)

Bei allen Simulationsverfahren ist das Verhiltnis von simulierter GebietsgroBe
und Reichweite des Variogramms zu beachten: Ist das Gebiet kleiner oder gleich
der Grébenordnung der Reichweite, so konnen die vorgegebenen statistischen
KenngréBen (Mittelwert, Varianz) noch nicht reproduziert sein (Pri-Ergodische
Bedingungen).

4.2.2
Sequentielle Simulation

Wihrend die Turning Band Methode Realisationen einer ortsabhingigen
Variablen erzeugt, die vor der Konditionierung zwar diesclbe Wahrschein-
lichkeitsdichte und dasselbe Variogramm wie die Datenwerte aufweisen, aber
dennoch zunichst vollig unabhingig von existierenden Datenwerten in ihren
MeBpunkten sind, wurde mit der Sequentiellen Simulation eine Technik
entwickelt, die Werte im Ort x erzeugt, diec aus der bedingten lokalen Wahr-
scheinlichkeitsdichte in der Nachbarschaft von x zufillig gezogen werden. Dazu
bedient sich dieses Verfahren schon wihrend der Erzeugung der Realisationen
des Kriginggleichungssystems (KGS) und ist damit definitionsgeméB bereits an
vorhandene Datenwerte konditioniert.

Das Prinzip der Sequentiellen Simulation wurde fiir Gaull’'sche Verteilungs-
funktionen sowie fiir Indikatorfunktionen entwickelt. Letzteres hat sich zu
Beginn der 90-er Jahre in der Kohlenwasserstoffvorratsschitzung sowie auch in
Fragen der Durchlissigkeitsverteilung von Grundwasserleitern erfolgreich durch-
gesetzt (Gomez-Hernandez u. Srivastava 1990, Teutsch 1992), da sich zeigt, dah
diese Variablen aufgrund polymodaler Verteilungsfunktionen nur unzureichend
mit der Normal- bzw. der Log-Normalverteilung, sondern besser mit nicht-
parametrischen Methoden zu modellieren sind.
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4 %\KGS => lokale Verteilungsfunktion

[ e
n Datenwerte z,

/ i _~-» Zufallspfad fiir das Kriging

J s Dbereits simulierte Werte z,

o neuer Simulationspunkt

Abb. 4.6. Schematische Darstellung des Sequentiellen Simulationsverfahrens.

4.2.2.1
Sequentielle GauB-Simulation

Die Datenwerte werden z-transformiert. Entlang eines zufillig gewihlten Pfades
(random path) durch das zu simulierende Gebiet werden fiir jeden Gitterpunkt
die benachbarten Datenwerte (und die bereits simulierten Werte) im Kriging-
gleichungssystem zusammengestellt (Simple Kriging’ mit Variogrammodell der
z-Transfomierten). Hieraus lassen sich fiir jeden dieser Gitterpunkte der lokale
Mittelwert und die lokale Varianz bestimmen. Diese beschreiben die lokale
Verteilung der Variablen, aus der eine Zufallszahl gezogen werden kann, die
jetzt als neuer ,Daten“-wert den bekannten Proben hinzugefiigt wird. Hierdurch
erhilt man eine Konditionierung der Daten. Ist Z(x) eine Gaub-verteilte statio-
nire ReV, so 1dBt sich die sequentielle GauB-Simulation wie folgt beschreiben
(Abb. 4.6):

1. Bestimmung der univariaten Verte3ilungsﬁmktion von Z,

2. GauB-Transformation: y = @(z)°, (mit @ = geeignete Transformationsfunk-
tion)

3. Festlegung eines Zufallsweges durch das Untersuchungsgebiet,

4. Simple Kriging (SK)* zur Bestimmung von Erwartungswert und Varianz im
Punkt x,

* Simple Kriging, d.h. Kriging bei bekanntem Mittelwert. Bei ausreichender Datenmenge kann
auch das Gewohnliche Kriging (OK, Ordinary Kriging) verwendet werden (Deutsch u. Journel
1997).

* Bei der GauB-Transformation wird die univariate Verteilung der Daten mittels geeigneter
Funktionen in eine Normal-Verteilung iiberfithrt. Dies ist eine notwendige aber nicht hinrei-
chende Bedingung dafiir, dal} Z(x) einer rdumlichen Multinormal-Verteilung folgt, die in der
Theorie der rdaumlichen Schitzung (Mathéron 1965) gefordert, in der Praxis aber lediglich als
Arbeitshypothese angenommen wird.
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5. Ziehung eines Zufallswertes aus dieser Normalverteilung,

6. dieser simulierten Wert wird den Daten hinzugefiigt,

7. Wiederholung von 4, 5 und 6 am nichsten Gitterpunkt des Zufallspfades, bis
alle simuliert sind,

8. Riicktransformation der simulierten Werte mittels z_ = q)_] (y,)-

4.2.2.2
Sequentielle Indikator Simulation

In Kap. 4.1.2 wurde gezeigt, daB mit Hilfe des Indikator-Kriging die Schitzung
lokaler Verteilungsfunktionen méglich ist. Dadurch 148t sich die Wahrschein-
lichkeit bestimmen, dal die ReV Z(x,) einen vorgegebenen Grenzwert z, iiber-
schreitet:

Z(x),... 2(x,)} . “.14)

Die Methode der Sequentiellen Indikatorsimulation besteht darin, auf einem
regelmiBigen Gitter iiber das Gebiet D sukzessiv Indikatorwerte zu erzeugen und
zwar so, daB bei jedem Schritt die vorangegangenen Simulationsergebnisse
beriicksichtigt werden. Die Sequentielle Indikatorsimulation verfihrt fiir die
Erzeugung einer Realisation nach folgendem Ablaufschema:

Prob {z; >z,

. Kodierung der Datenwerte mittels m Indikatorfunktionen,

. Berechnung der m Indikatorvariogramme,

. Bestimmung cines Zufallsweges, der alle Gitterpunkte enthilt,

. Indikatorkriging der m Indikatorfunktionen im Gitterpunkt x;

. Ziehung eines Zufallswertes z ,, aus der lokalen Verteilungsfunktion. Dieser
Wert wird an der Stelle x; eingefiigt: z( x;)=2z,-

[ R T S R

Fiir weitere Realisationen werden nur die Schritte 4 und 5 wiederholt, wenn
derselbe Zufallspfad und damit dieselben Punktkonfigurationen beibehalten
bleiben sollen.

Die Methode der Sequentiellen Indikator Simulation (Gémez-Hernandez u.
Srivastava 1990) hat aufgrund ihrer Flexibilitit bei der Behandlung von ortsab-
héingigen Variablen, deren Verteilungsfunktionen sich nur unzureichend mit den
gingigen parametrischen Verteilungsmodellen beschreiben lassen, gerade bei der
stochastischen Simulation von Durchléssigkeitsparametern (Permeabilitit, k-
Wert, Transmissivitit) besondere Bedeutung erlangt.

4.2.3
Simuliertes Abkiihlen (Simulated Annealing)

Dieses Verfahren (Deutsch 1992) vollzieht mathematisch den Abkiihlungsprozefy
eines Metalls nach: Wird ein glithendes Metall plotzlich abgekiihlt, so sind die
einzelnen Metallpartikel noch véllig zufillig angeordnet. Wird die Schmelze
jedoch langsam abgekiihlt (,annealing“), so regeln sich die Metallteilchen all-
miéhlich ein, bis eine typische Struktur erreicht ist.
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Der Annealing-Ansatz benutzt als typische Struktur” eine Zielfunktion
(,,objective function“), die es moglichst anzunihern gilt. Bezogen auf die Simula-
tion einer ortsabhéingigen Variablen (ReV) ist es die raumliche Kovarianzfunk-
tion (Variogramm), die approximiert werden soll. Die Annealing-Methode arbei-
tet jedoch auf dieselbe Weise auch fiir andere Zielfunktionen.

Ausgehend von:

1. einem regelméBigen Gitter, das an einigen Stellen mit Datenwerten belegt ist
2, =2(%,)>

2. einer Verteilungsfunktion F(z), die durch das Histogramm geschétzt wird, und

3. dem Variogramm y (k) ,

konnen eine Vielzahl von rdumlichen Realisationen der ortsabhidngigen Varia-
blen erzeugt werden.

Der Unterschied zu den beiden bereits genannten Methoden besteht darin, daf
gleich zu Beginn der Simulationsroutine von einem vollstindig mit Werten
belegten Gitter ausgegangen wird: zunéchst die Datenwerte z,, die bei vom Gitter
abweichender Position auf den nichsten Gitterpunkt verlagert werden, und den
Werten z, die zufillig aus der vorgegebenen Verteilungsfunktion F(z) gezogen
werden. Ausgehend von diesem vollstindig belegten Gitter werden die Werte
z, # z, sequentiell derart modifiziert, daf

(a) die Datenwerte z, unverindert bleiben,
(b) die simulierten Werte z_ der Verteilungsfunktion F(z) geniigen und
(c) das Variogramm y " (/) der simulierten Werte eine Approximation von (k)

wird, d.h. die Zielfunktion @ (4.15) wird minimiert;

<l -ym)
*=2 a0

Folgende Arbeitsschritte werden im Simulated Annealing Verfahren verarbei-
tet (Abb. 4.7):

4.15)

1. Initialisierung von z_ =~ F(z) (Monte-Carlo-Methode) in allen Gitterpunkten
2, #2,,

2. Modifikation der Werte z; in Gitterpunkten, die entlang eines zufilligen
Pfades liegen, und Neuberechnung der Zielfunktion @ .

3. Die Modifikation wird akzeptiert auf der Basis der Wahrscheinlichkeits-
funktion P:

1 wenn @, <P,

PAnnahme = { ®n+l B q)n} (416)
expy————"
t sonst
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wobei der Parameter ¢ (,,Temperatur®) in progressiver Weise verkleinert wird.
Die Punkte 2 und 3 werden pro Abkiihfungsintervall wiederholt.

Die Aktualisierung des Variogramms geschieht nicht durch Neuberechnung,
sondern Riickrechnung des vorangegangenen Wertes und Ersetzen mit dem
neuen z-Wert. Sei z; der modifizierte (alte) Wert und z; der neu simulierte, dann
gilt:

g O i - )
0 | (1 4% rp
— L JI\-’J .
| 7
g

nh) b)
1 {1

|| 0 h

W z,Datenwerte
Zs simulierte Werte, ) c)

bereits akzeptiert

O 2ssimulierte Werte,
austauschbar h

—> Austauschpfad

Abb. 4.7. Schematische Darstellung des Simulated Annealing. Rechts sind das vorgegebene
Modell und das experimentelle Variogramm direkt nach der zufilligen Erzeugung der Werte z,
(a), nach der Hilfte der ,, Abkiihlung” (b) und am Ende der Prozedur (c) dargestellt.

. . 1
Yun(B) =y, () + 0

Das Simulated Annealing (Deutsch 1992) erweist sich in der Praxis als ein
flexibles Verfahren, das jedoch ausgesprochen rechenaufwendig (CPU) wird,
wenn nur wenige Datenpunkte als Anfangswerte vorliegen. Es wird vorgeschla-

[(z—zj)2 —(z—zi)2] 4.17)
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gen (Deutsch u. Journel 1997), schnelle Simulationstechniken, wie z.B. die
sequentiellen Simulationsalgorithmen, dem Annealing voranzustellen, um so ein
gréberes Gitter als Ausgangsbasis zu erzeugen.

4.2.4
Fallbeispiel: Simulation

Im folgenden sollen zwei Beispiele fiir die Vorgehensweise und die Einsatz-
moglichkeit der stochastischen Simulation vorgestellt werden. In beiden Fillen
handelt es sich um die stochastische Erzeugung von Durchlissigkeitsmatrizen
entlang eines vertikalen Profilschnittes fiir die weitere Verwendung in einem
numerischen FD-Grundwassermodell.

Die Beweggriinde, cine stochastische Simulation durchzufiihren, sind hier
zum einen, die Moglichkeit, das gesamte Spektrum des hydrodynamischen
Verhaltens zu modellieren und anschliefend analysieren zu koénnen. Mégliche
extreme Bedingungen hinsichtlich der Fliefbahnen und -zeiten kénnen so mit
beriicksichtigt werden. Dariiber hinaus kann die stochastische Simulation auch
dazu verwendet werden, die physikalischen Systemzusammenhinge in
hypothetischen geologischen Strukturen mit Hilfe eines numerischen Experi-
mentes zu untersuchen.

Die Durchlissigkeitsverteilung des Testfeldes Glass-Block-Site (Chalk-River,
Kanada) wird mit Hilfe des Simulated Annealing (Deutsch 1992) erzeugt. Da die
kWerte dieses Feldes innerhalb nur einer Zehnerpotenz schwanken, kann dieser
Grundwasserleiter als in sich relativ homogen bezeichnet werden.

Fiir den aus Sedimenten der jiingsten Kaltzeit in Norddeutschland (Weichsel-
glazial) bestehenden Grundwasserleiter in Berlin Kladow-Gatow wird aufgrund
der groBen Variationsspanne der k~Werte von ca. fiinf Zehnerpotenzen die
Sequentielle Indiktorsimulation (SIS, Goméz-Hernandez u. Srivastava 1990)
eingesetzt.

Beide simulierten Durchlissigkeitsmatrizen werden in einem numerischen
Grundwassermodell verwendet, um den Transport von Schadstoffen auch unter
den im Sinne der Trinkwassergefihrdung ungiinstigsten Bedingungen zu
verfolgen.
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4.2.41
Worst-Case Modellstudie fiir den Transport von Schadstoffen in
einem pordsen Grundwasserleiter in Ontario/Kanada

Veranlassung - der Tracerversuch. Mitte der fiinfziger Jahre initiierte das AECL
(Atomic Energy Canada Ltd., Chalk River/Ontario) ein Forschungsprogramm
zur Entwicklung und Erprobung von Methoden zur 6kologisch sicheren End-
lagerung, Verwertung und Entsorgung radioaktiver Abfille. Dabei wurde ein
Verfahren entwickelt, bei dem fliissige und daher sehr mobile radioaktive Stoffe
durch Einschmelzen in Glaskorper gebunden und somit in einen festen Zustand
umgewandelt werden konnen. Nach vorangegangenen Feld- und Labortests
startete im Mai 1960 das bis heute andauernde ,,Glass-Block-Experiment®.
Hierbei wurden fiinfundzwanzig aus Nephelin-Syenit-Glas bestehende Halb-
kugeln mit einem Gewicht von jeweils 2 kg und einem Gesamtradionuklid-
inventar von 21 TBq (570 Ci), hauptsichlich *°Sr und '*’Cs, in einem recht-
eckigen Gitter von 5x5 Kugeln angeordnet und ca. 3 m unter der Geldndeober-
kante im grundwassergesittigten Bereich verankert (Bancroft 1960).

Abb. 4.8. Lage des Testfeldes Glass-Block-Site auf dem Versuchsgelande des AECL, Chalk River
Ontario/Kanada. Die Detailkarte zeigt den Verlauf des Vertikalprofils parallel zum siiddstlich
gerichteten Grundwasserabstrom. Die schraffierte Fliche kennzeichnet die **Sr-Ausbreitung nach
10 Jahren Versuchsdauer (aus Killey et al. 1990).



4.2 Stochastische Simulationsverfahren 99

Die Ziele dieses groB angelegten Geldndeversuches sind, das Schadstoffriick-
haltevermdgen des Glases unter natiirlichen Bedingungen im Boden zu testen,
das Sorptionsverhalten der Stoffe an den Sedimenten des Grundwasserleiters zu
untersuchen sowie die Ausbreitung der von den Kugeloberflichen entlassenen
Radionuklide zu studieren (Bancroft u. Gamble 1958, Merritt u. Parsons 1964,
Merritt 1976, Melnyk et al. 1983, Lyon u. Patterson 1985).

Im Rahmen dieser Ziele konzentrieren sich viele Forschungsvorhaben auf die
Erfassung und Analyse der geologischen und hydrogeologischen Gegebenheiten
im Testgebiet mit Hilfe eines duBerst dichten Mefstellennetzes (Abb 4.8) und der
Durchfithrung von Tracertests. Die Untersuchungen werden sowohl durch
kontinuierliche Pegelstandsmessungen und regelméBige Analysen von Boden-
und Grundwasserproben als auch durch die Entwicklung numerischer
Strémungs- und Transportmodelle zur Abschiitzung des Ausbreitungsverhaltens
der Schadstoffe im Grundwasserleiter unterstiitzt (Parsons 1960, Merritt u.
Parsons 1964, Killey et al. 1990, 1994).

Die im Verlauf der vergangenen dreiBlig Versuchsjahre gewonnen Daten und
Erkenntnisse bieten eine ideale Ausgangsbasis zu einer detaillierteren Unter-
suchung des hydrodynamischen Verhaltens in einem - makroskopisch betrachtet
- relativ homogenen Grundwasserleiter.

Das Ausbreitungsverhalten, d.h. die hydrodynamische Dispersion wird zu
einem entscheidenden Anteil durch die engridumige Fluktuation der
FlieBvektoren bestimmt. Dabei addieren sich zu der molekularen Diffusion die
Effekte der Variabilitit des Geschwindigkeitsfeldes in der Einzelpore bzw. des
Kornverbandes und letztendlich des gesamten Grundwasserleiters (Kinzelbach
1987). Eine Vorstellung von der engriumigen Variabilitit des Geschwindigkeits-
feldes kann durch die rdumliche Analyse der Durchlissigkeitsverteilung im
Grundwasserleiter erlangt werden.

Durch geeignete Parameterbelegung eines numerischen Grundwassermodells
kann deterministisch das Ausbreitungsverhalten von Schadstoffen prognostiziert
werden. Geeignete Parameter sind solche, die im Geldnde zuverlissig bestimmt
wurden bzw. die sich durch Kalibrierung des Modells einstellen. Dabei sind
Datenliicken entweder durch Zonierung, d.h. durch Ausweisung homogener Teil-
kérper, oder durch Interpolation von Mewerten zu schliefen. Beide Verfahren
erzeugen aber geglittete Variablenverldufe, die im Falle der Durchléssigkeit
jedoch nicht in der Lage sind, die Variabilitit des Geschwindigkeitsfeldes
widerzuspiegeln. Die geostatistische Simulation erzeugt eine beliebige Anzahl
von Realisationen, die die engraumige Variabilitit der Durchlissigkeitsverteilung
nachbilden und dariiber hinaus nicht nur die Abschitzung des wahrschein-
lichsten Ausbreitungsverhaltens sondern auch méglicher extremer Situationen
und deren Wahrscheinlichkeit erlauben (Schafmeister u. Burger 1989,
Schafmeister u. Pekdeger 1989, Schafmeister 1990, Schafmeister u. De Marsily
1994a). Diese probabilistische Sichtweise soll die Ergebnisse des Gelidnde-
versuches erginzen.

Im folgenden werden, soweit nicht anders gekennzeichnet, die Arbeiten von
Both (1996) zusammengefalit.
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Abb. 4.9. Geologischer Profilschnitt durch das Untersuchungsgebiet, parallel zur Abstrom-
richtung, 3,3-fach iiberhdht (verdandert nach Killey et al. 1990).

Geologische Situation und Datenbeschreibung. Das Glass-Block Testfeld liegt
auf dem Gelidnde der Chalk River Nuclear Laboratories (CRNL) des AECL in
Chalk River/Ontario, ca. 190 km nordwestlich der kanadischen Hauptstadt Otta-
wa. Im Untersuchungsgebiet wird der kanadische Schild, der hier aus granitisch-
monzonitischen Gneisen des Prikambriums gebildet wird, direkt von den Glazial
Sedimenten des Wisconsin-Glazials (70.000 bis 12.000 a B.P.) iiberlagert (Catto
et al. 1982).

Im Untersuchungsgebiet setzt sich der ca. 25 m méchtige Glass-Block Grund-
wasserleiter aus gut geschichteten fluviatilen und dolischen Feinst- und Feinsan-
den des Wisconsin-Glazials und des frithen Holozins mit zwischengeschalteten,
unterschiedlich machtigen Schlufflagen zusammen (Killey et al. 1990, 1994). Ca.
3 m unter der Grundwasseroberfliche wurden die Glaskugeln in den obersten
Grundwasserleiter (Sand #1a, Abb. 4.9) eingebracht.

Das hydraulische Gefille des freien Grundwasserpiegels ist mit etwa 5,2 %o
siidostlich auf den Perch Lake gerichtet, der seinerseits nach Osten, in Richtung
des Ottawa Flusses entwissert.

Die Heterogenitat des Grundwasserleiters leitet sich im Sinne des Stofftrans-
portes aus der rdumlichen Variabilitit der Durchlassigkeiten und der Sorptions-
parameter ab.

Die Durchlissigkeitsverteilung des obersten, mit Sand #1a bezeichneten
Grundwasserleiters wurde anhand von 537 Sedimentproben untersucht, die 31 im
Umfeld der Ausbreitungsfahne niedergebrachten Bohrungen entnommen wurden.
Die horizontalen Probenabstinde liegen zwischen einem und zehn Metern;
vertikal wurde ein regelméBiger Probenabstand von 15 cm eingehalten. Die k-
Werte wurden anhand der Siebkornlinien nach Beyer (1964) abgeleitet. Auf diese
Weise kann fiir einen dreidimensionalen Block von ca. 80 m Linge (in Abstrom-
richtung), 9 m Breite und 3 m Tiefe des obersten freien Grundwasserleiters ein
Modell der Durchlissigkeitsverteilung erstellt werden.

Die k~Werte bewegen sich in einem schmalen Spektrum von 1x10° bis
3,2x10*'m:s’ bei einer Standardabweichung von 0,55x10* m-s’ und einem



4.2 Stochastische Simulationsverfahren 101

Mittelwert von 1,5x10” m-s™. Innerhalb dieses engen Wertebereiches deutet sich
eine bimodale Verteilungsstruktur an, deren Hauptanteil mit einem Modus von
1,6x10"* m-s’ etwa 80 % der Werte einnimmt. Die verbleibenden Werte mit
einem Nebenmodus von 0,6x10 m-s” stehen fiir die sehr feinkornigen Partien
des Grundwasserleiters. Die fiir Durchléssigkeitsverteilungen charakteristische
schiefe Verteilungsfunktion (Freeze 1975, Hocksema & Kitanides 1985, Sudicky
1986, Schafmeister 1990), die eine weitere statistische Bearbeitung auf der Basis
der log-transformierten Werte nahelegt, ist hier nicht zu beobachten. Dies ist
neben dem engen Wertebereich der Daten ein weiteres Anzeichen fiir eine
rdumlich vergleichsweise homogene Durchlissigkeitsstruktur des betrachteten
Grundwasserleiters.

Das Variogramm (Abb. 4.10) zeigt deutlich eine geometrische Ansiotropie im
Verhiltnis von 1 : 3,75 vertikal zu horizontal. Ein dhnliches Verhiltnis wurde
von k~Werten von Glazialsedimenten des norddeutschen Raumes, die ebenfalls
sehr engriumig untersucht wurden (Schafmeister u. Pekdeger 1990, Schafmeister
u. Pekdeger 1993) berichtet. Die experimentellen Variogramme in horizontaler
und vertikaler Richtung werden gut mit Hilfe des exponentiellen Variogramm-
typs beschricben. Dabei besteht in horizontalen Entfernungen von iiber 3 m
(exponenticlle Reichweite 1 m) keine rdumliche Korrelation mehr. Ein Nugget-
Effekt, der einerseits ein Indiz fiir zufillige Fluktuationen der Durchlissigkeiten
auf engstem Raum andererseits aber auch ein Hinweis auf MeBungenauigkeiten
ist, wird hier nicht beobachtet. Der Verlauf der experimentellen Variogramme
schlieBt dariiber hinaus die Instationaritit der Variablen im betrachteten Bereich
des Grundwasserleiters aus.

Die ermittelten Parameter der rdumlichen Kovarianz (Variogramm, Histo-
gramm) werden verwendet, um mit Hilfe des Simulated Annealing Verfahrens
Realisationen der rdumlichen Durchlissigkeitsverteilung als Basis fiir ein
numerisches Grundwassermodell zu erzeugen.

Neben den Durchlissigkeiten ist fiir den Transport sorbierbarer, geldster Stoffe
die Kenntnis der raumlichen Verteilung der Sorptionsparameter von Bedeutung.
Die folgende Untersuchung beschriinkt sich auf das radioaktive Isotop *°Sr,
dessen Halbwertszeit mit 28,5 Jahren angegeben ist.

Die durch die Sorption von *°Sr hervorgerufene Retardation R wurde nach
Gl. 4.18 anhand von Messungen der Abstandsgeschwindigkeit v, und der Trans-
portgeschwindigkeit v, von *’Sr wihrend des Feldversuches bestimmt (Killey et
al. 1994). Dabei liegen mittlere Werte fiir das nutzbare Hohlraumvolumen #, und
der Gesamtdichte des Sedimentes p, zugrunde (Parson 1960).
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horizontal: A experimentell ~—— Modell
vertikal: B experimentell ~—— Modell

Abb. 4.10. Variogramm der krWerte des Glass-Block-Feldes und Modellanpassung (aus Both
1996).

R=4=1+(&-de (4.18)

Hierbei wird die lineare Sorptionsisotherme nach dem HENRY’schen Gesetz
fiir kleine Konzentrationen angewendet. Mit p,= 1,6 gcm® n,=0,38 und
K;=1528cm’-g” ist der Retardationsfaktor 25,4.

Die Retardation wird im vorliegenden Beispiel als riumlich invariant
angenommen und geht somit als konstanter Faktor in die Transportgleichung
ein. Dieser Ansatz erscheint zulissig, da die Sorptionsparameter (n,, p5)
aufgrund der Gleichformigkeit des Sedimentes, verglichen mit den k-Werten,
nur in sehr geringem Malie variieren.

Modellkonzept. Ziel er Untersuchung ist es, die Variationsbreite des FlieBver-
haltens, die auf die Heterogenitit des Grundwasserleiters zuriickzufiithren ist, zu
erfassen. Die im Sinne des Schadstofftransportes ungiinstigsten FlieBbedin-
gungen sollen auf diese Weise ermittelt werden. Die Heterogenitit wird hier im
wesentlichen durch die Variabilitit der Durchlissigkeiten bestimmt; diejenige
der Sorptionsparameter ist von untergeordneter Bedeutung.

Die Losung des Transportproblems wird fiir einen zweidimensionalen, vertika-
len Profilschnitt parallel zur Abstromrichtung (s.a. Abb. 4.8) nach der Finiten-
Differenzen Methode (ASM, Kinzelbach u. Rausch 1995) und dem Bahnlinien-
verfahren errechnet. Dieses als dispersionsfreie Losung der Transporigleichung
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bekannte Verfahren bietet sich im vorliegenden Fall an, da die makroskopische
hydrodynamische Dispersion, hervorgerufen durch die engriumige Fluktuation
der Durchlissigkeiten, mit Hilfe der stochastischen Simulation nachgebildet
werden kann und nicht durch Annahme eines regional giiltigen
Makrodipersionswertes modelliert werden muB. Im folgenden werden daher nur
FlieBzeiten und -richtungen untersucht. Die absoluten Mengen an Schadstoffen,
d.h. auch deren radioaktiver Zerfall, kénnen auBer acht gelassen werden.,
Folgende Einzelschritte werden durchgefiihrt:

1. Stochastische Erzeugung von sechs vertikalen Durchléssigkeitsfeldern
(Abb. 4.11) entsprechend der 0.a. geostatistischen Parameter auf einem 79x20
Knoten Finite-Differenzen Gitter mit Ax=1m und 4y=0,15m (Gesamt-
flache: 79 x 3 m?). Die Hiufigkeitsverteilungen und experimentellen Vario-
gramme zufillig gezogener Stichproben dieser Felder belegen, dah die Forde-
rung nach Erhaltung der Wahrscheinlichkeitsdichte und der rdumlichen
Kovarianz erfiillt wird. Ein Vergleich der Originaldaten mit den simulierten
Feldern zeigt dariiber hinaus, daB auch die dritte Bedingung - Konditionierung
an den Dantenpunkten - eingehalten wird.

2. Einbindung dieser Felder in das numerische Vertikalmodell unter stationdren,
gespannten Grundwasserverhiltnissen. Durch die Annahme von Festpotential-
rinden am nérdlichen sowie siidlichen Rand wird ein regionales hydraulisches
Gefille von 5,2 %o entsprechend den ortlichen Gegebenheiten erzeugt. Die
nutzbare Porositdt wird mit 38 % angesetzt. Bei einem mittleren k~Wert von
1,5x10* m-s’ betrigt die nach DARCY zu erwartende Abstandsgeschwin-
digkeit des Grundwassers 0,18 m-d"; d.h. daB eine Transportdistanz von 76 m
nach ca. 420 Tagen zuriickgelegt ist.

Abb. 4.11. Probenpunktkarte und eine Realisation der Durchléssigkeitsverteilung im Profilschnitt
(sechsfach iiberhoht).



104 4 Regionalisierung hydrodynamischer Eigenschaften

Tm

A_7J015m

Partikeleingabezone

Abstromrichtung 'l =5,2%o0

- 79m ,

Abb. 4.12. Schematische Darstellung des Modellaufbaus (veriandert nach Both 1996).

3. Einmalige Zugabe von 35 Tracerpartikeln nahe des nordlichen Randes, gleich-
formig uber die gesamte Michtigkeit des Modellgrundwasserleiters verteilt
(Abb. 4.12). Diese Tracerpartikel stehen stellvertretend fiir die Radionuklide
(*°Sr), die von den in diesem Niveau eingebrachten Glaskugeln entlassen
werden.

Die FlieBvektoren der einzelnen Realisationen bzw. die Bahnlinien und
Tracerankunftszeiten in 76 m Distanz von der Impfstelle werden analysiert und
mit Gelindebeobachtungen verglichen.

Ergebnisse. Die engriumigen Richtungs- und Geschwindigkeitsfluktuationen,
die aus der rdumlichen Variabilitdt der k~Werte resultieren, werden am Beispiel
von Realisation 1 deutlich (Abb. 4.13). Alle simulierien Realisationen weisen
dhnlich gekriimmte Bahnlinien auf, fithren aber zu sehr unterschiedlichen Ergeb-
nissen fiir die Ankunftszeiten am Beobachtungspunkt in 76 m Entfernung.

N

nnnﬂﬂnnAnnnnnnnnnn

DR YARAY

Abb. 4.13. Aquipotential- und Bahnlinien fiir Realisation 1 (achtfach iiberhoht). Abstand der
Symbole: zehn Tage (aus Both 1996).
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Tabelle 4.1. Durchbruchszeiten der Partikel bei 76 m und abgeleitete hydrodynamische Grofien
(Abstandsgeschwindigkeit, zeitl. Unschirfe und Dispersivitat) fiir sechs ArRealisationen.
Extremwerte sind fettgedruckt.

Real. Nr. 1. Ein- 10%- 50%- 100%-  At=tg-t1s Vg Dispersivitit
treffen [d] Durchbruch [d] [d] [em-d"] [cm]
1 360 3715 430,5 494 78 17,7 31,2
2 387 392,0 411,0 508 33 18,5 6,1
3 385 396,0 414,5 465 48 18,3 12,7
4 397 407,0 422,5 482 51 18,0 13,8
5 380 390,0 413,0 533 46 18,4 11,8
6 359 373,5 416,0 526 117 18,3 75,1

Tabelle 4.1 zeigt fiir sechs Realisationen die Durchbruchszeiten der Tracerpar-
tikel (ohne Retardation). Hieraus lassen sich Extremwerte fiir Durchbruchzeiten
ablesen. Dariiber hinaus sind die aus den Durchbruchskurven abgeleiteten Kenn-
groBen v, und zeitliche Unschirfe (4t=t3,-t;5) bzw. Dispersivitit' angegeben.

Im Sinne einer ‘Worst-Case’-Studie interessiert neben den méglichen extre-
men Ankunftszeiten auch die Wahrscheinlichkeit, daB ein solcher Extremfall
eintritt. Dies 148t sich auf einfache Weise anhand der kumulativen Hiufigkeits-
verteilung der Ankunftszeiten basierend auf einer ausreichenden Anzahl* von
Realisationen ableiten (Abb. 4.14).

Abb. 4.14. Kumulative Haufigkeitsverteilungen des erstmaligen, 50%-igen und 100%-igen
Tracerdurchbruchs im Beobachtungspunkt (76 m Entfernung).

! Die Dispersivitat in FlieBrichtung a; {cm] kann als Quotient aus Dispersion D; und Abstands-
geschwindigkeit berechnet werden: v, ay=Dy/v,.(L: longitudinal). Die Dispersion Dy [em*s™]
leitet sich aus: DL=O,25*(va*At)2/(2*t50) ab (s.a Schréter 1983, Schafmeister 1990).

% Das Beispiel basiert auf nur sechs Realisationen und ist daher in statistischem Sinne nicht
abgesichert. Hier soll nur das generelle Vorgehen veranschaulicht werden.
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Danach muB fiir einen konservativen Tracer aufgrund der Heterogenitit des
betrachteten Grundwasserleiters mit einem extrem frithen Eintreffen des Tracers
schon nach 359 Tagen gerechnet werden. Zwanzig Prozent der Realisationen
zeigen einen Erstdurchbruch nach 360 Tagen. Wihrend die Zeitpunkte des
Ersteintreffens bzw. des 50%-igen Tracerdurchgangs noch ein vergleichsweise
enges zeitliches Variationsspektrum aufweisen, schwanken die Gesamtdurch-
bruchszeiten (100 %-iger Durchgang) zwischen 465 und 533 Tagen, also
immerhin iiber 68 Tage.

Da im vorliegenden Beispiel die Sorption von *°Sr in Form eines einheitlichen
Retardationsfaktors (R = 25,4) eingeht, verldngern sich die Durchbruchszeiten
entsprechend. Die mittlere (50 %) Durchbruchszeit liegt dann fiir **Sr zwischen
28,6 und 29,4 Jahren. Ein erster Tracerdurchbruch ist schon nach 25 Jahren
moglich, spétestens aber nach 27,6 Jahren. Die Durchbruchsdauer des retardier-
ten Tracers (*°Sr) am Beobachtungspunkt bei 76 m schwankt zwischen 5,6 und
11,6 Jahren; d.h. daB eine um das Doppelte erhohte Verweilzeit des Schadstoffes
im Grundwasserleiter, allein aufgrund der heterogenen Durchlissigkeitsstruktur,
in eine Risikoabschitzung einkalkuliert werden mub.

Ein Vergleich mit der nach 31 Jahren Versuchsdauer durch Killey et al.
(1994) kartierten *Sr-Fahne (Abb. 4.15) zeigt eine gute Ubereinstimmung mit
den simulierten FlieBzeiten, so daB davon ausgegangen werden kann, dafl mit
Hilfe der stochastischen Simulation ein realistisches Bild der rdumlichen ks~
Wertverteilung erzeugt wurde, das als Basis fiir eine Gefihrdungsabschitzung
dienen kann.

Abb. 4.15. Kartierte *’Sr-Schadstoffahne nach 31 Jahren Versuchsdauer (verandert nach Killey et
al. 1994).

Diskussion. Die Modellierung der Stromungs- und Transportverhiltnisse des
Glass-Block Grundwasserleiters zeigt, daB die Beriicksichtigung der rdumlichen
Heterogenitit der Durchlissigkeitsbeiwerte die Modellergebnisse mafgeblich
beeinfluft. Unter ridumlich homogenen Strémungsbedingungen kénnen nur
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tendenzielle, d.h. regional giiltige Werte fiir Abstandsgeschwindigkeit, Abstrom-
richtung und Schadstoffdurchbruchszeiten berechnet werden. Auf der Basis
interpolierter Duchléssigkeitsfelder werden die regionalen Stromungsbedingun-
gen enger an die tatsichlichen Gegebenheiten angepaBit. Aufgrund der Glittung
engriumiger Durchléssigkeitsunterschiede werden jedoch die natiirlichen hydro-
dynamischen Bedingungen, die im wesentlichen die Ausbreitung (Dispersion)
geloster Stoffe beeinflussen, nicht realistisch nachvollzogen.

Die dargestellte Studie konnte durch Einbeziehung der Heterogenitit der
Sorptionsparameter erginzt werden. Es besteht die Moglichkeit, rdumliche
Realisationen dieser Kenngrofien durch unabhingige stochastische Simulationen
oder, soweit Korrelationen zwischen den Variablen bekannt sind, durch Co-
Simulation zu erzeugen. Haley et al. (1994) zeigen, daB die Art der Korrelation
zwischen log-transformierten K4~ und k~Werten einen bedeutenden Einfluf auf
die effektive Verzogerung der Schadstoffwolken hat. Bei negativer Korrelation
wurde beobachtet, daB der Retardationsfaktor mit der Zeit zunimmt, wihrend er
zeitlich konstant bleibt bei positiver Korrelation. Diese Studie bezieht sich jedoch
auf rein theoretische Kovarianzmodelle, deren Giiltigkeit durch intensive
Gelidndebeprobungen und Laborbestimmungen erst bestitigt werden muf®,

Das gezeigte Beispiel behandelt einen kleinen (< 100 m) Ausschnitt eines
vergleichsweise homogenen Grundwasserleiters. Das Malh der Heterogenitit
nimmt héufig zu, sobald grofere Ausschnitte eines Grundwasserleiters untersucht
werden. Die lithofaziellen Unterschiede fithren dann zu einem groBeren Varia-
tionsspektrum der Durchléssigkeiten. In solchen Fillen bietet sich die Methode
der Sequentiellen Indikator Simulation zur stochastischen Erzeugung von
Durchléssigkeitsfeldern an.

4.2.4.2

Untersuchung der Abhédngigkeit des FlieBverhaltens von der
rdumlichen Erhaltungsneigung der Aquiferkomponenten - ein
numerisches Experiment

Im folgenden werden die Ergebnisse einer Modellstudie zusammengefaBt, die
den EinfluB der rdumlichen Korrelation einzelner lithofazieller Komponenten
eines Grundwasserkorpers auf dessen hydrodynamischen Verhiltnisse ingesamt
untersucht (Schafmeister u. De Marsily 1994b).

Geologische Situation und Datenbeschreibung. Fiir die Studie werden k;-Werte
verwendet, die an 163 Sedimentproben bestimmt wurden. Diese Proben entstam-
men Bohrungen, die entlang des westlichen Ufers der Havel in Berlin in den
Stadtbezirken Kladow und Gatow abgeteuft wurden. Die Daten sowie das Unter-

* Verglichen mit den krWerten, stellt sich die Strukturanalyse von K;Werten wesentlich
schwieriger dar: zum einen ist diese KenngroBe von den Stoffen individuell abhéngig und ihre
Bestimmung entsprechend aufwendig; zum anderen gilt der K-Wert nur unter Annahme der
linearen HENRY-Isotherme; bei komplexeren hydrochemischen Bedingungen ist dieses
Konzept nicht unbedingt giiltig.
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suchungsgebiet sind bei Kerndorff et al. (1985), Schafmeister (1990) niher
beschrieben.

Die Sedimente des Testgebietes bestehen aus glazifluviatilen Fein-, Mittel-
und Grobsanden des Weichsel- und Saaleglazials mit eingeschalteten Geschiebe-
mergeln. Vereinzelt treten auch Tone und Mudden als Reste des Eem-Inter-
glazials auf. Das in diesem Gebiet flichenhaft verbreitete Holstein-Interglazial
trennt den oberflichennahen Grundwasserleiter bei ca. 0 mNN bis -10 mNN von
den tieferen Stockwerken des Elsterglazials sowie des Tertidirs ab. Damit betrigt
die grundwassererfiillte Méchtigkeit des Aquifers zwischen 30 und 40 m.

Die Sedimentproben entstammen 21 Bohrungen, die etwa auf einer nordnord-
Gstlich verlaufenden, 1,2 km langen Profillinie angeordnet sind bzw. auf diese
Linie projiziert werden konnen. Der horizontale Probenabstand betrigt ca. 50 m,
der vertikale Abstand bewegt sich, abhidngig von der Méchtigkeit der lithofaziell
differenzierbaren Schichten, zwischen wenigen Dezimetern und einigen Metern
(Abb. 4.16). Die k; -Werte wurden anhand von Siebkornsummenkurven nach
Beyer (1964) bestimmt; den bindigen, grundwasserstauenden Sedimenten wurden
Erfahrungswerte zugeordnet. Fiirr die im Berliner Raum als sehr sandlg be-
kannten Geschiebenmergel wurde danach ein k;-Wert von 5x10” - s’ angenom-
men, die Tone und Mudden werden zusammenfassend mit 5x10® m-s” wieder-
gegeben.

Die rdaumliche Struktur. Das Histogramm der Datenwerte (Abb. 4.17) zeigt, daB
ca. 20 % aller Proben grundwasserstauende Sedimente reprasentieren. Etwa 50 %
der Werte liegen zwischen 0,5 und 1,2x10* m-s* und reprisentieren damit die
feinsandigen A(% 1ferpart1en Dle verbleibenden 30 % der Proben stehen mit k-
Werten von 10™ bis 2x10° m-s” fiir sehr gut grundwasserleitende Mittel- und
Grobsande.

Abb 4.16. Lage der kr-Datenpunkte innerhalb des simulierten vertikalen Profilschnittes (sechsfach
iiberh6ht).
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Abb. 4.17. Histogramm und Summenkurve der k,-Werte (N=163). Die vertikalen Linien kenn-

zeichnen die 6 Indikatorgrenzwerte (Cut-Off), die das Verteilungsspektrum in sieben k+-Klassen
einteilen.

Das Verteilungsspektrum der k;-Werte, das ca. fiinf Zehnerpotenzen umfalit,
wird in sieben k~Klassen eingeteilt. Die Auswahl der Indikatorgrenzwerte (Cut-
Off) beriicksichtigt, daB mdglichst nicht weniger als 10 % (also ca. 16 Proben-
punkte) in einer Klasse enthalten sind. Um trotzdem zweckmaBige, d.h. anschau-
lich Klassengrenzen zu erhalten, wird nach Mdéglichkeit auf ganzzahlige Zehner-
potenzen der Cut-Off’s geachtet.

Tabelle 4.2. Indikatorklassen und Parameter der exponentiellen Indikatorvariogramme.

Klassengrenzen Summenprozent  Reichweite [m] Anisotropie
Z¢ [ms'] %hor. Ayert, %hor. * %vert.
1x10”7 12,9 10 0,90 11,1
1x10°3 233 20 1,27 15,8
5x107 60,7 45 2,80 16,1
1,2x104 71,2 33 3,00 11,1
4x104 82,8 30 1,60 18,8

5,5x107 90,8 26 1,00 26,0
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Tabelle 4.2 und Abb. 4.18 geben die Parameter der Variogramme wieder. Der
Sill der Indikatorvariogramme ist jeweils auf 1 normiert. Dadurch wird eine
direkte Vergleichbarkeit der rdumlichen Kovarianzstrukturen der einzelnen k-
Klassen gewihrleistet. Diese beim Indikatorverfahren iibliche Vorgehensweise
hat auf das Schitz- bzw. Simulationsergebnis keinen EinfluB (nur auf die
Schétzvarianz).

Die experimentellen Indikatorvariogramme zeigen eine deutliche geo-
metrische Anisotropie, bei der die vertikale Reichweite durchschnittlich etwa nur
ein Sechzehntel der horizontalen betréigt. In vorangegangenen Untersuchungen
des Gebietes (Schafmeister 1990, Schafmeister u. De Marsily 1994b) wurde ein
Anisotropieverhéltnis der Variogramme der log-transformierten k~Werte von
1:15 beobachtet. Aufgrund des weitstidndigen horizontalen Probenrasters miissen
jedoch die in horizontaler Richtung berechneten experimentellen Variogramme
bzw. ihre Modellanpassungen als relativ ungesichert betrachtet werden.

Die Reichweiten der experimentellen Variogramme nehmen tendenziell mit
steigenden k~Werten zu. So weisen die gut grundwasserleitenden Sande
verglichen mit den Geschiebemergeln und Tonen eine etwa dreimal so grofie
ridumliche Erhaltungsneigung auf. Daraus laBt sich ableiten, dab die genannten
bindigen Grundwasserstauer in Form kleinerer Linsen in die grundwasser-
leitenden Sande eingebettet sind.

Eine Ausnahme von dieser Tendenz bildet die Klasse der gréberen Sediment-
partien (k> 5,5x10™ m-s™), bei der die Erhaltungsneigung wieder abnimmt, das
Anisotropieverhéltnis jedoch ansteigt. Eine mdéglichen Ursache hierfiir kann
darin liegen, daB das experimentelle Variogramm dieser Klasse, die mit nur
knapp 10 % der Daten vertreten ist, als relativ ungesichert gelten muB. Lift man
diese Erklarung jedoch aufler acht, so konnte das abweichende Variogramm auch
einen Hinweis auf den Sedimentations- bzw. ErosionsprozeB geben. Grobsand-
und Kieslinsen in unmittelbarer Ndhe von Geschiebemergelkérpern kénnen als
deren Auswaschungsreste gedeutet werden.

Stochastische Simulation und Modellaufbau. Die Ergebnisse der Variogramm-
studie legen nahe, daB lithofaziell unterschiedliche Teilbereiche des Grundwas-
serleiters unterschiedliche rdumliche Strukturen aufweisen. Dies bezieht sich im
wesentlichen auf die rdumliche Erhaltungsneigung. Ziele dieser Studie waren
daher:

(a) die Reproduktion der beobachteten Struktur (S1) in Form von gleichwahr-
scheinlichen Realisationen der k-Verteilung mit Hilfe der Sequentiellen
Indikatorsimulation,

(b) die Erzeugung hypothetischer riumlicher Strukturen (582, S3) und Vergleich
der Grundwasserbewegung anhand des Verteilungsspektrums der FlieBzeiten,
und

(c) die Modellierung der Grundwasserbewegung in diesen den natiirlichen
Gegebenheiten entsprechenden Medien und Erfassung des Variations-
spektrums der FlieBzeiten.
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Die stochastische Reproduktion (a) der natiirlichen Bedingungen erfolgte
basierend auf den beobachteten Indikatorvariogrammen. Zehn unabhingige
Realisationen der k-Wertverteilung wurden auf einem Profilschnitt (Abb. 4.19)
erzeugt. Die Datenpunkte, die innerhalb des zu simulierenden Profilabschnittes
liegen, werden im Krigingschritt (s.a. Kap. 4.2, Abb. 4.6) der Sequentiellen
Indikatorsimulation verwendet, womit die dritte Forderung an eine stochastische
Simulation, ndmlich die Beriicksichtigung der Datenpunkte, erfitllt ist.

Zwei hypothetische rdumliche Kovarianzstrukturen wurden angenommen (b),
um wiederum jeweils zehn Felder zu erzeugen und die méglichen FlieBpfade zu
berechnen. Die beiden hypothetischen Modelle unterscheiden sich von der
natiirlichen rdumlichen Kovarianzstruktur in der Weise, daf

1. die Korrelationsldngen mit steigenden k~Werten zunchmen (S2), und
2. die Korrelationslingen mit steigenden k~Werten abnehmen (S3).

Die Reichweiten bewegen sich bei diesem Modellexperiment innerhalb einer
Spanne von 10 und 60 m horizontal bzw. 0,7 und 4 m vertikal. Das Verfahren
der Sequentiellen Simulation erfordert eine ausreichende Anzahl von Daten-
punkten. Wiirden jedoch alle Daten beriicksichtigt, so wiirde zwangslaufig die
beobachtete rdumliche Struktur das hypothetische Modell iiberlagern und den
Einflup der Modellannahmen unterdriicken. Aus diesem Grunde wird die Zahl
der Konditionierungspunkte auf ein Viertel des Gesamtdatensatzes reduziert.

Das Simulationsgitter, das iiber den Mittelpunkten der Finite-Differen-
zenzellen des Grundwassermodells liegt, umfafit 125 Knoten auf einer horizonta-
len Distanz von 750 m (Ax = 6 m) und 60 Knoten iiber eine Profilteufe von 30 m
(Ay = 0,5 m). Zur Uberpriifung, ob die geforderten rdumlichen Strukturen tat-
sdchlich reproduziert werden konnten, werden das Histogramm und das
Variogramm zufillig aus den Datenfeldern gezogener Stichproben berechnet und
kontrolliert.

Die simulierten Realisationen werden bei ansonsten gleichbleibenden
hydraulischen Bedingungen in einem Finite-Differenzen Modell (MODFLOW,
McDonald u. Harbaugh 1988, PATH3D, Zheng 1991) verwendet. Mit Hilfe der
Partikel-Tracking Methode werden die FlieBpfade des Grundwassers verfolgt (c).

Folgende hydraulische Randbedingungen werden fiir das stationir berechnete
Fliefregime angenommen: Das durchfluBwirksame Porenvolumen #, ist einheit-
liche 10 %; iiber Festpotentiale am linken (oberstromigen) und rechten
(unterstromigen) Profilrand wird ein hydraulisches Gefille von 1,34 %e (1 m
Potentialdifferenz auf 750 m Linge) eingerichtet’. Diese Bedingungen ent-
sprechen in etwa den natiirlichen Gegebenheiten im Untersuchungsgebiet. Am
linken Rand werden 60 Partikel gleichformig iiber die gesamte Profilteufe
verteilt, um die Bewegung des Grundwassers zu verfolgen. Die Ankunftszeiten
der einzelnen Partikel werden am unterstromigen Rand (rechts) aufgezeichnet.

* Da ein vertikaler Schnitt von 1 m Dicke durch den Grundwasserleiter als FlieBdomine modelliert
wird, miissen gespannte Grundwasserverhiltnisse angenommen werden. Ein derartiges Modell-
konzept erlaubt keine mengenmaBigen Stoffiransportsimulationen; daher wurde hier ausschliefi-
lich das Partikeltrackingverfahren eingesetzt.
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Abb. 4.18. Experimentelle Indikatorvariagramme und angepafBite exponentielle Modelle (V,
gestrichelt: vertikal, @, durchgezogen: horizontal).

Ausgehend vom geometrischen Mittelwert der k~Daten (2.5x10” m/s) kann
bei den genannten Randbedingungen eine Abstandsgeschwindigkeit v, von
3,3 cm/d errechnet werden; d.h. fiir die Durchquerung der FlieBstrecke von
750 m mufl im Mittel eine Dauer von 61 Jahren angesetzt werden. Um zu
gewihrleisten, daB alle Partikel den rechten Rand des Modells erreichen konnen,
wird eine Gesamtdauer von 500 Jahren modelliert.

Ergebnisse. Tabelle 4.3 zeigt die aus dem Modell resultierenden Durchbruch-
zeiten in einer Distanz von 750 m gemittelt iiber jeweils zehn Realisationen. Die
Durchbruchskurven der sechzig Partikel fiir die Distanz von 750 m zeigen
erwartungsgemif eine linksschiefe Form (Abb. 4.20), bei der nach 100 Jahren
bereits 70 % aller Partikel den Beobachtungspunkt passiert haben, die ibrigen
30 % brauchen 500 Jahre.
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Abb. 4.19. Drei ausgewihlte Realisationen der kWerteverteilung (S1) auf einem Profilschnitt von
750 m Liange und 30 m Tiefe (funffach iiberhoht).

Vergleicht man die Zahlenwerte fiir die unterschiedlichen Varianten der
rdumlichen Struktur der k~-Werte, so kann beobachtet werden,

1. daB die mittleren Ankunftszeiten gréBenordnungsmiBig der Abschitzung
nach dem DARCY-Gesetz von 61 Jahren entsprechen,

2. dab abgesehen vom 50 %-igen Durchbruch die Ankunftszeiten in der Reihen-
folge S1 (beobachtete Struktur) iiber S2 (die rdumliche Erhaltungsneigung
nimmt mit steigenden k~Werten zu) bis zu S3 (die rdumliche Erhaltungs-
neigung nimmt mit fallenden k~Werten zu) abnehmen,

3. dah sich die Verweilzeiten, angedeutet durch At, ebenfalls in dieser Reihen-
folge verkiirzen, d.h. die Durchbruchskurven werden zunehmend steil-gipflig.

Tabelle 4.3. Durchbruchszeiten der Partikel in 750 m Entfernung fur drei Varianten der
rdumlichen Struktur (Angaben in Jahren, Mittelwerte iiber jeweils 10 Realisationen).

erstes 10 %- 50 %- mittlere zeitliche Unschirfe
FlieBstrecke: 750 m Eintreffen  Durchbruch Ankunfiszeit Aty-tis
beobachtete Struktur S1 7.2 9,5 44,7 72,3 3186
hypothetische Struktur S2 6,1 89 24,1 58,9 129,0

hypothetische Struktur S3 5,5 84 273 474 93,8
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Abb 4.20. Durchbruchskurve der Partikel nach 750 m (gemittelt iiber 10 Realisationen der
Originalstruktur S1). 70% aller Partikel (schraffiert) haben den Modellrand nach 100 Jahren
erreicht.

Um zu untersuchen, ob der oben beschriebene Trend auch fiir andere FlieB-
distanzen gilt, wurden fiir die beiden hypothetischen Strukturen S2 und S3 die
Durchbruchskurven in 200 m aufgezeichnet. Die Ergebnisse zeigt Tabelle 4.4,

Ausgehend vom geometrischen Mittelwert der k-Werte kann bei den vorge-
gebenen hydraulischen Randbedingungen mit einer durchschnittlichen FlieBzeit
von 16,6 Jahren gerechnet werden. Dieser Wert wird von der modellierten mitt-
leren FlieBzeit weit iiberschritten. Davon abgesehen deuten die Ergebnisse auf
eine dhnliche Tendenz wie fiir die Strecke von 750 m.

Rechnet man aus den Erstdurchbruchszeiten (Tabelle 4.3 und Tabelle 4.4)
zuriick auf die k~Klasse, die hinsichtlich einer Risikoabschétzung fiir das frithe
Eintreffen eines moglichen Schadstoffes verantwortlich ist, erhilt man fiir alle
drei simulierten Strukturen Werte, die in der dritthdchsten Klasse, die nur mit
12 % aller Daten belegt ist, zwischen 1,2 und 4x10” m-s” liegen (Tabelle 4.5).

Tabelle 4.4. Durchbruchszeiten der Partikel in 200 m Entfernung fiir die beiden hypothetischen
Varianten der rdumlichen Struktur (Angaben in Jahren, Mittelwerte Giber jeweils 10 Realisatio-
nen).

erstes 10 %- 50 %- mittlere zeitliche Unschirfe
FlieBstrecke 200 m Eintreffen Durchbruch Ankunfiszeit At=fg-te
hypothetische Struktur S2 2,2 3,1 10,1 477 105,4

hypothetische Struktur S3 1,6 2,3 10,4 23,3 17,9
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Es fillt auf, daB die Werte fiir die beiden Beobachtungsdistanzen nicht
konstant sind. Dies kann daran liegen, daB fiir eine FlieBstrecke von 200 m die
ergodischen Bedingungen noch nicht erfiillt sind.

Diskussion. Das Modellexperiment hatte zum Ziel, die Variabilitdt der
FlieBpfade in einem natiirlichen Grundwasserleiter mit stark kontrastierenden k-
Zonen zu untersuchen, um die Variationsbreite der Ankunftszeiten zu analy-
sieren. Bei unverdnderten Mengenanteilen der einzelnen k~Klassen, jedoch mit
unterschiedlichen rdumlichen Kovarianzmodellen sollte der EinfluB auf das
FlieBverhalten getestet werden. Eine Ausgangshypothese war, daf bei positiver
Korrelation zwischen Erhaltungsneigung (Reichweite) und KorngroBen- (k)
Klasse (Fall S2) die durchschnittliche FlieBgeschwindigkeit ebenfalls zunimmt.
Diese Erwartung wird durch das Experiment nicht bestétigt.

Tabelle 4.5. Aufstellung der aus den Erstankunfiszeiten riickgerechneten k-Werte.

200 m 750 m Verhiltnis
S1 - 2,5x10” ms” -
S2 2,1x10™ m-s™! 2,9x10" m-s™ 0,72
S3 3,0x10% m-s™ 3,2x10% m-s” 0,94

Die Ergebnisse kénnen in der folgenden Weise interpretiert werden (Abb.
4.21):

Die Durchbruchskurven der beobachteten Struktur S1 (Abb. 4.20) zeigt die
charakteristische linksschiefe Form mit einem langen Nachschleppen der lang-
sameren Partikel. Die Struktur S1 ist ein Beispiel fiir ein poréses Medium, bei
dem sich in einer mibig gut leitenden Matrix neben zahlreichen kleinen, grund-
wasserhemmenden Linsen ebenso viele sehr gut durchlissige Partien befinden.
Die dadurch verursachten hiufigen Durchlissigkeitswechsel bewirken einen breit
gestreuten Partikeldurchgang am Beobachtungspunkt. Dies driickt sich am besten
durch die relativ grofe zeitliche Unschérfe At aus.

Die auffillig kiirzeren FlieBzeiten in S2 konnen damit erkldrt werden, daf sich
die Partikel ihren Weg iiberwiegend in den hoher durchlissigen und aufgrund
ihrer grofieren Reichweite ldnger anhaltenden k-Zonen bahnen. Die zahlreichen
kleinen, gering leitenden Linsen werden einfach umflossen und wirken sich nicht
merklich hemmend auf den Partikeltransport aus. Das in S1 lang anhaltende
Nachschleppen von Partikeln erfolgt hier nicht, d.h. die Dauer des Partikeldurch-
bruchs wird kiirzer.

Entgegen der Erwartung ist der Partikeltransport in der Struktur S3 am
schnellsten. Sowohl die friithen als auch die mittleren Durchbruchszeiten sind
kiirzer. Eine mogliche Erklirung ist, daBb die Fliefpfade aufgrund der grofen
Ausdehnung der Geringleiter in den besser leitenden Zonen gebiindelt werden.
Die schmale, spitze Form der Durchbruchskurven, reprisentiert durch kleine At,
deutet auf eine scharfe FlieBfront des iiberwiegenden Anteils der Partikel inner-
halb der gut leitenden Zonen hin. Die innerhalb dieser Zonen auftretenden
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Durchlissigkeitsiiberginge von etwa einer Zehnerpotenz sind - verglichen mit
dem Kontrast gegeniiber den Geringleitern von zwei Zehnerpotenzen - weniger
wirkungsvoll.

Abb 4.21. Schematische Darstellung der drei krStrukturmodelle und der daraus resultierenden
Durchbruchskurven. Schattierung: hell fiir hohe k-Wertzonen, dunkel fir Grundwasserhemmer,
grau fiir mittlere k-Werte. Die Pfeile markieren die FlieBpfade.

Die grofie Erhaltungsneigung der Geringleiter scheint sich also dahingehend
auszuwirken, dal der Partikeltransport durch die Kanalisierung in den besser
leitenden Zonen eher geférdert wird.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, daB mit Hilfe des numerischen
Experimentes auf einfache Weise und ohne hohen Versuchsaufwand grundsitz-
liche Fragen zum hydrodynamischen Verhalten untersucht werden kénnen. Die
Moglichkeit, alternative Szenarien der geologischen Struktur eines Grundwasser-
leiters zu simulieren und zu testen, wird durch den Einsatz eines stochastischen
Simulationsverfahrens geschaffen. Im hier vorliegenden Fall eines in seiner
Durchldssigkeit extrem variablen Grundwasserleiters ist der Einsatz der
Sequentiellen Indikator Simulation besonders vorteilhaft.

Folgende Fehlerquellen miissen bei der abschliefenden Bewertung des Experi-
mentes beriicksichtigt werden:

Bei Zugrundelegung des Indikatoransatzes stellt sich die geeignete Auswahl
der Cut-Off Grenzen meist problematisch dar. Im gezeigten Beispiel konnte cine
relativ einheitliche k~Klassenbelegung mit ca. 10 % fast immer eingehalten
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werden. Die einzige Ausnahme bildet die Klasse von 1 bis 5x10”° m-s™; in dieser
Klasse, die mit 37 % belegt ist, variieren die Daten innerhalb eines sehr
schmalen Wertebereichs (Abb. 4.17), der feiner zu unterteilen ist.

Fiir die Bestimmung reprisentativer Variogrammodelle der Indikatorvariablen
ist die Datendichte von 10 % im vorliegenden Beispiel mit 163 Datenpunkten
schon die untere Grenze. In der Praxis, die zumeist noch wesentlich weniger
punktuelle Informationen zur Durchlissigkeit aufweisen kann, wird man Kovari-
anzmodelle, die anhand von Daten aus vergleichbaren geologischen Medien
ermittelt wurden, heranziehen miissen. Die Simulation wire dann jedoch nicht
mit Datenwerten an die lokalen Verhiltnisse konditionierbar.

Kritisch muB das numerische Experiment auch im Hinblick auf die getreue
Nachbildung der vorgegebenen Modellstrukturen betrachtet werden. Die verwen-
dete Methode der Sequentiellen Indikatorsimulation erfordert eine geniigende
Anzahl von Konditionierungspunkten. Es ist fraglich, ob nicht eine noch stirkere
Reduktion der Datenpunkte die Modellierung der geforderten raumlichen
Alternativstrukturen verbessern wiirde.

Die Interpretation der Ergebnisse stiitzt sich im vorliegenden Fall auf nur
jeweils zehn Realisationen der drei raumlichen Strukturen. Gesicherte Aussagen
zu den resultierenden hydrodynamischen Verhiltnissen kénnen erfahrungsgemin
erst auf der Basis von 100 bis 300 Realisationen gemacht werden. Dabei hdngt
die geeignete Anzahl der Realisationen nicht allein von der Varianz der
TestgroBe (hier k~-Werte) ab, sondern auch von deren ridumlichen Erhal-
tungsneigung. In Schafmeister u. Pekdeger (1990) wurde durch Priifen der Ent-
wicklung der Varianz der hydrodynamischen ErgebnisgroBen mit zunehmender
Anzahl der Realisationen eine geeignete Zahl ermittelt. Fiir das dort behandelte,
vergleichsweise homogene Material, dessen k~Werte nur innerhalb von zwei
Zehnerpotenzen schwankt, konnten schon mit nur 20 Realisationen zuverldssige
Ergebnisse erzielt werden.

Wie viele Realisationen ausreichend sind, hdngt auch vom Verhiltnis der
GroBenordnungen des rdumlichen Strukturmodells (L) und der Modelldoméne (I)
ab (s.a. Kap. 2.1). Dieses Verhiltnis bestimmt wesentlich die Einhaltung der
Ergodizititsforderung, die beziiglich des Stofftransports besagt, dal erst, wenn
die FlieBstrecke der Partikel ein Vielfaches der Lingenskala des Kovarianz-
modells (integral scale, characteristic length) iibertrifft, gewdhrleistet ist, dah die
Partikel das gesamte Variationsspektrum der Durchlissigkeitsstruktur erfahren
haben koénnen. Dies ist nach Auffassung vieler Autoren (s.a. Dagan 1989)
frithestens nach dem Zehnfachen der Reichweite der Fall. Im dargestellten
Experiment zeigt sich tatsichlich, dab die Ankunftszeiten bei nur 200 m nicht
auf die Beobachtungsstrecke von 750 m extrapoliert werden kénnen. Wihrend
bei 200 m zumindest fiir die k~Klassen mit groferen Reichweiten noch
priaergodische Bedingungen herrschen, kann bei 750 m, also dem 16- bis 75-
fachen der Reichweiten, die Erfiillung der Ergodizitit angenommen werden.

Durch die laterale Begrenzung des 2D-Profils kann das tatsdchliche FlieS-
verhalten des Grundwassers nicht wirklichkeitsgetreu nachbildet werden. Eine
Verbesserung des Versuchsansatzes wire zu erreichen, wenn anstelle eines
zweidimensionalen Vertikalmodells ein Modell mit dreidimensional stochastisch
erzeugten Eingabefeldern erstellt wiirde.
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4.2.5
Weitere Verfahren - Kritik

Dic vorgestellten Beispiele veranschaulichen, daB auf der Basis stochastisch
simulierter Parameterfelder hydrodynamische Vorginge zuverldssig nachvoll-
zogen und dariiber hinaus im Sinne einer Sicherheitsstudie analysiert werden
kénnen. Theoretisch angenommene Szenarien konnen leicht erzeugt und
analysiert werden. Der hier vorgestellte Ansatz der stochastischen Behandlung
von Strémungs- und Transportvorgingen setzt sich in der Erforschung
hydrodynamischer Prozesse und in zunehmendem MaBe auch bei praktischen
Fragestellungen immer mehr durch.

Der Einsatz stochastischer Simulationstechniken zur Beriicksichtigung der
Heterogenitit der Durchléssigkeit ist generell zu empfehlen. Sind in einem
interessierenden Gebiet noch keine Daten erhoben worden, so kann - basierend
auf der Annahme einer schwachen Stationaritit (s. Kap. 2.2.1.1) - zunéchst das
Kovarianzmodell eines geologisch vergleichbaren, aber besser untersuchten
Grundwasserleiters verwendet werden. Hier mub} allerdings dann ein Verfahren
angewendet werden, das in der Lage ist, unkonditioniert, d.h. ohne aktuelle
Datenpunkte auszukommen (z.B. Turning Bands). Die Moglichkeit, mehrere
gleichwahrscheinliche Realisationen zu erzeugen, erlaubt eine zusétzliche Sensi-
tivititsanalyse der Modellannahmen.

Einfache Algorithmen zur stochastischen Erzeugung von Realisationen von
Transmissivitit, Durchldssigkeitsbeiwert oder weiteren ortsabhéngigen Kenn-
groBen sind in einigen Programmpaketen zur Strémungs- und Stofftransport-
modellierung bereits implementiert (ASM, Kinzelbach u. Rausch 1995, PMWIN,
Chiang u. Kinzelbach 1996). Es sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, daf§ die
Parameter der riumlichen Kovarianz zunéchst jedoch mit Hilfe anderer Program-
me zur Berechnung von Histo- und Variogrammen ermittelt werden miissen.

In der Reihe der probabilistischen Erzeugung dreidimensionaler geologischer
Korper muBl auch das Bool’sche Verfahren genannt werden, bei dem dreidimen-
sionale Objekte zufillig im Raum angeordnet werden. Dabei sind die duBeren
Dimensionen der Objekte variabel. Die Objekte reprisentieren Faziestypen, deren
charakteristische geometrische Formen als Randbedingung vorgegeben werden
miissen (Haldorsen u. Damsleth 1990).

Die genannten Verfahren basieren auf aus Stichproben abgeleiteten Para-
metern, die das Variationsspektrum raumlich-statistisch beschreiben. Anhand
dieser Parameter kann jederzeit eine beliebige Zahl von Realisationen erzeugt
werden, die dann das in anderen Naturwissenschaften iibliche wiederholte
Experiment ersetzen koénnen.

Der diesen probabilistischen Verfahren am hiufigsten entgegengebrachte Vor-
wurf ist, daB die Kenntnis des Geologen iiber die Genese des Grundwasserleiters
auBer acht gelassen wird. Es bestehen bereits vielversprechende numerische
Ansitze zur Erzeugung eines Sedimentationskérpers (Tetzlaff u. Harbaugh 1989,
Kolterman u. Gorelick 1992, De Marsily et al. 1998), die als Genetische Modelle
zusammengefaBt werden. Hierbei wird der Transport von Sedimentfrachten auf
der Basis der Diffusions-Gleichung gelost (z.B.: Paola et al. 1992, Grandjeon
1996, Kiefer 1996). Eine andere Methode versucht den Massentransport auf dem
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Wege des Particle-Tracking-Verfahrens zu 16sen (De Marsily u. Teles, freundl.
miindl. Mitteilung)

Zwei wesentliche Nachteile verhindern jedoch derzeit noch den Einsatz dieser
Simulationsmethoden in der tiglichen Praxis: zum einen sind sie noch extrem
rechenzeitaufwendig und zum anderen lassen sich die so erzeugten Realisationen
der Sedimentationskérper nicht an vorhandene Daten konditionieren (De Marsily
et al. 1998). Auch beschrinken sich diese Modelle auf eine begrenzte Anzahl
klar umrissener Sedimentationsmilieus, wie z.B. Deltas oder intramontane
Becken. Gerade die hiufig erratisch erscheinenden Ablagerungs- und Erosions-
bedingungen von Glazialsedimenten sind noch schwer numerisch zu beschreiben.
Erste Ansitze werden bei Tuttle et al. (1996) behandelt. Da mit den genannten
Methoden jeweils nur eine Realisation des Sedimentkérpers erzeugt wird, kénnen
keine statistisch belegten Sensitivitdtsanalysen durchgefiihrt werden.
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Die vorangehenden Kapitel beschéftigten sich mit der Analyse der rdumlichen
Struktur Regionalisierter Variablen, mit deren optimalen Schitzung und mit der
Modellierung ihrer lokalen Verteilungsspektren, Dabei wurde davon ausge-
gangen,

(1)daB eine geniigende Anzahl von MeBwerten z; im Beprobungsraum D
vorliegt, sowie

(2) dab ihre rdumliche Anordnung geeignet ist, ausreichend gesicherte Angaben
iiber die riumliche Verteilung der ReV Z machen zu konnen, und

(3) daB die MeBwerte in Form von gesicherten Informationen, d.h. als soge-
nannte ,harte Daten” vorliegen.

In der Praxis, vor allem auch dann, wenn eine ziigige Beurteilung von
Umweltschiden gefragt ist, sind diese Forderungen nicht immer zufrieden-
stellend erfiillt. Dies betrifft zunéchst die ersten beiden Punkte: so mufl zu Beginn
einer genaueren Erkundung eines Schadensfalles oder eines kontaminierten
Gelandes auf der Basis meist nur weniger vorhandener MeBstellen das gesamte
Gefihrdungspotential bewertet werden und daran anschliefend der weitere
Handlungsbedarf, z.B. die Einrichtung neuer MeBstellen, eine zusitzliche Probe-
nahme oder ein Sanierungsplan, ermessen werden.

Hierzu werden im folgenden Methoden dargestellt, die schon in der Friihzeit
der Geostatistik im Rahmen der Erkundung von Rohstoffreserven und deren
Klassifizierung erfolgreich eingesetzt wurden, jedoch in den vergangenen Jahren
zugunsten von Simulation und Kriging in den Hintergrund traten. Die hier zu
behandelnden Verfahren bedienen sich elementarer geostatistischer Methoden
zur Quantifizierung von Unsicherheiten, die schon vor der eigentlichen rdum-
liche Modellierung (Interpolation, Simulation) der ortsabhingigen Variablen
durchgefiihrt werden konnen. Kap. 5.1 stellt diese Methoden und ein Programm-
system hierzu vor.

Die dritte 0.g. Forderung tritt in der tiglichen Praxis zumeist gar nicht direkt
ins Bewuftsein; es wird mit Zahlenwerten gearbeitet, dic im Gelinde oder im
Labor, direkt oder indirekt ermittelt wurden. Die diesen Daten innewohnende
Unsicherheit aufgrund von MeBungenauigkeiten, variierenden Nachweisgrenzen
bzw. methodenabhiingigen Schwankungsbereichen miissen beriicksichtigt
werden,

In jingster Zeit werden immer hiufiger Methoden in die Geostatistik
eingefiihrt, die auch die Nutzung sogenannter ,,weicher Information™ zulassen.
Unter ,,weichen Daten” werden dabei zwei grundlegend unterschiedliche Infor-
mationsquellen verstanden:

M.-T. Schafmeister, Geoszatistik fiir die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999
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Einerseits werden darunter Sekundérvariablen verstanden, deren Kenntnis die
Schitzung (Interpolation) einer ZielgroBbe (Primirvariable) unterstiitzt. Die
Sekundirvariable steht dabei haufig mit der ZielgréBe in einem nur mittelbaren,
nicht exakt zu quantifizierenden Zusammenhang. Dieser muB in konkreten
Fillen regional geeicht werden. Als Beispiel kann der Zusammenhang zwischen
den Ergebnissen geophysikalischer Messungen (j<logs, Geoelektrik) und der
Durchlissigkeit eines Grundwasserleiters genannt werden. Als Schidtzmethoden
konnen das External Drift Kriging oder das Cokriging eingesetzt werden. Auch
empfiehlt sich das Indikatorkriging, bei dem die Information durch Intervall-
klassen reprisentiert wird.

Die rdumliche Schitzung einer Zielvariablen kann andererseits jedoch auch
verbessert werden, indem zusitzliche Datenpunkte hinzugezogen werden, an
denen die Variable nicht als genauer MeBwert bekannt ist, jedoch mit Hilfe
qualitativer Zusatzinformation als unscharf begrenztes Datenintervall definiert
werden kann, Dies kann unter Verwendung von Fuzzy-Methoden (Zadeh 1965,
Bandemer u. Gottwald 1993) oder des Indikatoransatzes (Journel 1989) gescheh-
en. Letzterer Ansatz wird in Kap. 5.2 behandelt.

5.1
Probenahme- und Sanierungsplanung

Die Erstbeurteilung eines kontaminierten Gelidndes geschieht hdufig in der
Weise, daf auf der Basis vorhandener MeBstellen die Boden- bzw. Grundwasser-
kontaminanten festgestellt, quantitativ analysiert und in Form von Punkt-
Konzentrationskarten oder interpolierten Isolinienpldnen wiedergegeben werden.
Diese Karten werden dann mit vorgegebenen Grenzwertlisten fiir die weitere
Mafnahmenplanung (z.B. Niederldndische Liste, Eikmann-Kloke-Liste, Berliner
Liste) abgeglichen. Eine derartige Vorgehensweise birgt eine Vielzahl von
Fehlerquellen, die zu Fehlentscheidungen fiihren kénnen. Einige seien hier
beispielhaft genannt;

o Aufgrund der nicht flichendeckenden Beprobung werden extrem hohe Schad-
stoffkonzentrationen méglicherweise iibersehen.

¢ Die meisten Interpolationsverfahren haben aufgrund ihrer glattenden Wirkung
die Eigenschaft, lokale Konzentrationsmaxima von Schadstoffen zu unterdriik-
ken. Ebenso kann die Michtigkeit grundwasserhemmender Horizonte (z.B.:
Tonschichten) lokal tiberschéitzt werden, d.h. ihre Barrierewirkung wird lokal
iiberbewertet.

¢ Infolge der genannten Punkte kommt es zu Fehleinschitzungen der Flachen-
bzw. Volumenanteile, die saniert werden sollen.

Entscheidungen iiber die weitere Vorgehensweise im Falle von Umwelt-
schidigungen werden zusitzlich von wirtschaftlichen Erwdgungen beeinflufit.
Grundsitzlich stellt sich im Verlaufe der Schadenserkundung zunichst die Frage
nach einer Gkonomisch und o6kologisch vertretbaren Beprobungsdichte zur
Beurteilung des Gesamtschadens (globale Phase). Spiter, im Rahmen der Mal-
nahmenplanung, ist es das Ziel, lokale Belastungen zu identifizieren und zu
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quantifizieren, um den weiteren Handlungsbedarf bemessen zu konnen (lokale
Phase).

Es soll im folgenden Kapitel nicht darum gehen, verbesserte Interpolations-
und Prognoseverfahren vorzustellen, sondern um die Bewertung der Aussage-
sicherheit, basierend auf einem Datensatz einer frithen Erkundungsprobenahme.

Im Bergbau werden im Rahmen der Einschitzung wirtschaftlicher
Rohstoffvorrite diese Aspekte schon lange behandelt. Einfache Grundsitze iiber
die Zuverlissigkeit von Schitzungen auf der Basis von Stichproben sind aus der
(univariaten) Statistik lange bekannt. Die Beriicksichtigung der rdumlichen
Korrelation ortsabhéingiger Variablen - und als solche kénnen sowohl Erzgehalte
als auch Boden- und Grundwasserkontaminationen gelten - bietet zusitzliche
Mafe, die die Einschitzung von Rohstoffvorriten bzw. Gefahrdungspotentialen
unterstiitzen.

Das Programm GEOQP, eine in der AG Mathematische Geologie der FU Berlin
entwickelte Anwendung unter MS-WINDOWS, wurde eigens fiir die Behandlung
dieser Fragen konzipiert.

511
Theoretische Grundlagen

5.1.1.1
Die Ausdehnungsvarianz

Der mittlere Schadstoffkonzentration g im Gebiet D mit der Grundfliche' A
kann zunichst durch den Mittelwert m geschitzt werden (Gl. 5.1).

1 n
m=z=— Z Z bei rdumlich regelmiBiger Probenahme,  (5.1)
nig

m=z= (Z fiz ) / Z J; bei rdumlich unregelmafiger Probenahme (5.1a)

mit f; = Einfluibereich der Probe z;

Bei einem vorgegebenen Signifikanzniveau o kann dann ein Vertrauens-
intervall fir den Erwartungswert .5 angegeben werden, vorausgesetzt, die
Proben sind unabhiingig und die Zufallsvariable ist normal verteilt (G. 5.2).

m—tas/\/;SpDSmHas/\/ﬁ (5.2)
mit §= Standardabweichung der Stichprobe und

s/ \/—7; =s,  Standardfehler fiir den Mittelwert.

! Der Einfachheit halber werden im folgenden die geostatistischen VarianzmaBe fiir den zwei-
dimensionalen Fall dargestellt. Sie gelten ebenso fiir dreidimensionale Strukturen.



124 5§ Umgang mit Fehlern und Unsicherheiten

Abb. 5.1. Ausdehnung des Mefiwertes einer einzelnen Probe v auf das Bezugsvolumen V. Die
Hilfspunkte dienen zur Berechnung der mittleren Variogramme y(V,V), y(v,v) und

y(V.,v).

Ein Vergleich mit den tabellierten Grenzwerten fiir eine zusétzliche Erkun-
dung oder Sanierung entscheidet dann iiber das weitere Vorgehen. Die Mindest-
probenanzahl n,,, die nétig ist, eine geforderte Genauigkeit einzuhalten, kann
anhand des Standardfehlers des Mittelwertes s, bei gegebenem Signifikanz-
niveau « bestimmt werden. Dann ist fiir ein regelméiBiges quadratisches
Beprobungsgitter der Abstand d (Gl. 5.3):

d=,/Aln,, . (5.3)

Dieser Ansatz basiert auf der Annahme, dafl die Proben unabhéngig sind, und
fithrt im allgemeinen zu konservativen Resultaten. Da bei ortsabhingigen
Zufallsvariablen (ReV) von einer raumlichen Korrelation ausgegangen wird,
kann dieser Ansatz unter Verwendung geostatistischer VarianzmaBe verbessert
werden.

Als Ausdehnungsfehler (extension error) o wird in der Geostatistik derjenige
Fehler verstanden, der entsteht, wenn der Mittelwert im Volumen ! einfach
durch den Datenwert z; geschitzt wird. Strenggenommen ist der Wert z; bei nicht
punktforrnlgen Proben der Mittelwert Z im Probenvolumen v. Die Ausdeh-
nungsvarianz O 2 berechnet sich mit Hilfe des Variogramms zu (Gl. 5.4)

=Bz, - ) |27 00 -70 ) -Fom). 69

Die Ausdehnungsvarianz (Abb. 5.1) ist danach das mittlere Variogramm
zwischen der Probe v und allen Punkten im Bezugsvolumen V, vermindert um
die mittlere strukturelle Variabilitit (Dispersionsvarianz ¢’p) in ¥ und in v. Bei
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Mebwerten mit punktférmiger Stiitzung, bzw. bei Proben, deren Volumen ver-
glichen mit dem Ausdehnungsvolumen vernachlissigbar klein ist, reduziert sich
Gl. 5.4 um den dritten Term®. Der Schitzfehler im Kriging o ist ein Sonderfall
des Ausdehnungsfehlers ox (Gl. 5.4), bei dem der gewichtete Mittelwert mehrerer
Proben z; auf ein Bezugsvolumen ausgedehnt wird. Beide Fehlermahe sind ab-
hingig

¢ von GroBe und Geometrie des zu schéiitzenden Volumens,
¢ von der Anordnung der Probenpunkte, die in die Schitzung eingehen, und
e vom Variogramm der ReV Z.

Die Datenwerte selbst gehen in die Fehlerbetrachtung nicht mit ein. Dieser
Umstand birgt den groBen Vorteil, daB der EinfluB einer zusitzlichen Probe auf
den Gesamtfehler quantifiziert werden kann, ohne den Meflwert tatsichlich zu
kennen.

Bei gegebenem Signifikanzniveau «a kann die obere Vertrauensgrenze L, des
lokalen wahren Mittelwertes 4, in V' durch Gl. 5.5 bestimmt werden, unter der
Annahme, daB die Fehler normalverteilt sind:

M, <z, +t,0, =1L, (5.5)

Beispiel. Es sei in einer Bodenprobe ein Gehalt von 16 mgkg” Sulfat gemessen.
Dieser Wert liegt nach den niederldndischen Richtlinien zur Vorgehensweise bei
Bodenkontaminationen zwischen dem A-Level (Nachweisgrenze) von 2 mg-kg
und dem B-Level (Grenzwert fiir detailliertere Untersuchungen) von 20 mg-kg™.
Aus (G. 5.4) wurde ein Ausdehnungsfehler o von 3,7 mg-kg” berechnet. Mit
einer Wahrscheinlichkeit von 1 —a= 0,95 (£5einseirig = 1,65) liegt dann der wahre
lokale Mittelwert 4, unter 22,2 mg-kg". Diese obere Vertrauensgrenze Lo iiber-
schreitet jedoch den Grenzwert B; eine zusétzliche Probenahme im EinfluBl-
bereich der bekannten Probe ist anzuraten. Inwieweit der Fehler dadurch
reduziert werden kann, ist bereits rechnerisch zu iberpriifen, indem fiktive
Probenahmepunkte vorgegeben werden.

5.1.1.2

Fehlerbetrachtung bei unregelmiBiger Probenanordnung - Voronoi-
Zerlegung

Die oben vorgestellten VarianzmaBie konnen fiir die géingigen Variogrammtypen
anhand von Typkurven (s.a. Akin u, Siemes 1988) leicht berechnet werden. Diese
beziehen sich jedoch auf regelmiBige geometrische Formen der Probenstiitzung
und der Schitz- bzw. Ausdehnungsvolumina. Da diese Methoden urspriinglich
bei der Klassifizierung von Lagerstitten eingesetzt wurden, sind dies im
wesentlichen Bohrkerne (1-D), Rechtecke (2-D) und orthogonale Abbaublécke
(3-D). Ein moglichst regelmiBiges Probenahmeraster ist zumeist die Basis der
Untersuchnung.

? Zur detaillierten Ableitung geostatistischen VarianzmaBe siehe auch Journel u. Huijbregts
(1978), Akin u. Siemes (1988) oder Tietze (1995).
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Abb. 5.2. Voronoi-Zerlegung des Untersuchungsraumes D in n Einflufipolygone (2-D) bzw. -
prismen (3-D).

Probenahmeraster, auf die sich die Erstbewertung von Boden- und Grund-
wassergefihrdungpotentialen stiitzen, sind infolge wirtschaftlicher und infra-
struktureller Griinde zumeist unregelmifig und weisen aufgrund sachbezogener
Erwigungen bevorzugte Areale auf. So werden Deponiekdrper nach Moglichkeit
nicht durchteuft, sondern durch einen Kranz von Mefstellen umgeben. Einige
wenige MeBstellen im vermuteten Grundwasseranstrom und zusitzlich mehrere
im Abstrom, erginzt durch weiter entfernt liegende Beobachtungspunkte, bilden
hiufig die Basis fiir die Erkundung einer Grundwassergefihrdung. Kontami-
nierte ehemalige Betriebsgelidnde, z.B. Kokereien oder Zechen, kénnen hiufig
wegen noch bestehender Gebéudeteile nicht streng regelmifBig auf Bodenkonta-
minationen untersucht werden.

Das Verfahren, den EinfluBbereich eines Datenpunktes mit Hilfe von
Polygonen zu definieren, wird schon lange im Bergbau oder auch bei hydrolo-
gischen Fragestellungen (Maniak 1992) eingesetzt. Das EinfluBpolygon V(P;) um
den Probenpunkt P; ist so definiert, daB kein Punkt innerhalb dieses Polygons
niher an einem anderen Datenpunkt (P;, j=) in der Umgebung liegt (Voronoi
Zerlegung). Um auch fiir randlich gelegene Punkte endlich groBe Polygone
festlegen zu konnen, muB das Untersuchungsgebiet von einem konvexen
Grenzpolygon umgeben sein’. Die bei einer derartigen Diskretisierung in der
Fliche (2-D) entstehenden unregelmibigen Polygone werden fiir dreidimen-
sionale Probleme der einfacheren Berechnung halber zu orthogonalen Prismen
erweitert (Tietze 1995).

* Verschiedene Techniken zur Programmierung der Voronoi-Zerlegung werden bei Hewlett
(1962), Crain (1978), Harvey (1981), Hayes u. Koch (1984) und Tipper (1991) beschrieben.
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5.1.2
Das Programmsystem GEOP zur Gefiahrdungsabschitzung und zur
Unterstiitzung von Probenahme und Sanierungsplanung

Das Programm GEOP (Geostatistische Erkundungsoptimierung)* berechnet fiir
unregelmiflige Polygone (Abb. 5.2) mit Hilfe von fiktiven Stiitzpunkten
(Abb. 5.1) die mittleren Variogramme ¥ und damit die Ausdehnungsfehler o
fiir alle EinfluBpolygone V. Elementare statistische Berechnungen sowie die
Modellierung des Variogramms kénnen ebenso mit GEOP durchgefiihrt werden.

Neben dem Ausdehnungsfehler og; fiir ein EinfluBpolygon V; werden in GEOP
weitere Kriterien als Entscheidungshilfen fiir zukiinftige Mafinahmen verwendet.
Dies ist zum einen der Datenwert z; selbst sowie die lokale Variabilitit der
MeBgroBe o ;. Diese errechnet sich aus der Varianz der das Polygon V;
umgebenden m Datenpunkte z; (Gl 5.6).

1 & 2
2 =V .= .
Olori = ;sz - (z,ok) ,mit Z, = lokaler Mittelwert (5.6)
j=1

Die Errichtung neuer MeBstellen, bzw. eine zusitzliche Probenahme innerhalb
einer Polygonfliche V; ist dann zu empfehlen, wenn

¢ der absolute Schadstoffgehalt der Probe z; hoch ist,

o der Ausdehnungsfehler og; so grob ist, daB die obere Vertrauensgrenze einen
vorgegebenen Grenzwert iiberschreitet, und

o die lokale Variabilitit oy,; vermuten 14t, daB lokale Extremwerte zu erwarten
sind.

Die graphische Gegeniiberstellung dieser drei Kriterien ist im Programm
GEOP in Form von Karten (Abb. 5.3) und Streudiagrammen verwirklicht. Diese
visuelle Hilfe unterstiitzt die Entscheidung, wo und wieviele weitere Proben
genommen werden soliten bzw. inwieweit das Informationsniveau dadurch auf
eine zuverldssigere Basis gestellt wird. Die entgiiltige Entscheidung hidngt
natiirlich von weiteren fachspezifischen Erwéigungen oder Kostenkriterien ab.

* Weiterentwicklung des Programmes GEODU (Geostatistische Erkundungsoptimierung von
Deponieuntergriinden), ein Visual-BASIC Programm fiir WINDOWS3 x, entwickelt in der FR
Geoinformatik der Freien Universitit Berlin, gefordert durch das Bundesministerium fiir
Bildung und Forschung im Rahmen des Schwerpunktprojektes ‘Erkundung von Deponieunter-
griinden’ (Tietze 1995).
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Abb. 5.3. Raumliche Darstellung von Ausdehnungsfehler, lokaler Variabilitit und MeBwerten in
den Einflupolygonen V.
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5.1.2.1
Behandlung multivariater Probleme

Die Tatsache, dab Boden und Grundwasser in einem konkreten Fall selten durch
nur einen Faktor gefihrdet sind, erschwert die Prozedur der Abschitzung des
Gesamtrisikos, das von einem Standort ausgeht. Die Diskussion iiber allgemein
giiltige Malstdbe hierfiir beschiftigt Umweltbehérden und Forschungseinrich-
tungen seit Beginn der Achtziger Jahre bis heute. Zahlreiche Empfehlungen zur
Vorgehensweise bei der Bewertung von Altlasten existieren heute’. Daneben
werden die Grenzwertlisten fiir umweltgefihrdende Stoffe aufgrund neuer
Erkenntnisse und der verbesserten Analysemethoden stetig aktualisiert.

Das Gesamtrisiko eines Untersuchungsstandortes wird sowohl durch die
Vielzahl der gleichzeitig auftretenden Kontaminanten, deren Gefdhrlichkeit
unterschiedlich zu bewerten ist, als auch durch geologische Faktoren, wie z.B.
das Fehlen méglicher hydraulisch oder hydrochemisch wirkender Barrieren,
bestimmt. Das Problem erfordert einen multivariaten Losungsansatz (Tietze
1995).

Die fiir die einzelnen Faktoren berechneten lokalen Entscheidungskriterien
(Ausdehnungsfehler, MeBwert und lokale Variabilitit) miissen iiberlagert werden
und gemeinsam in den EntscheidungsprozeB einflieBen. Dabei gilt es einerseits,
die moglicherweise unterschiedliche Stiitzung der MeBwerte, und zum anderen,
die spezifischen Eigenschaften der Einzelparameter zu beriicksichtigen.

Multivariate Bewertungskriterien. Als spezifische Eigenschaften sind zu trennen
die Verschiedenartigkeit der MaBeinheiten und der Verteilungsformen einerseits
und die Einstufung der Gefihrlichkeit andererseits. Unterschiedliche MeBsysteme
oder Verteilungsfunktionen kénnen durch geeignete Normierungsverfahren oder
Datentransformationen beriicksichtigt werden. Das Problem der stoffspezifischen
Gefihrlichkeit kann in Anlehnung an die Methoden, die bei Bewertung von
Rohstoffvorkommen verwendet werden, behandelt werden.
Es seien fiir jedes Einflupolygon V;

¢ 2z, die k Einzelfaktoren, die an einem Probenpunkt bestimmt wurden,
e og, die dazugehorigen Ausdehnungsfehler und
¢ ¢, vorgegebene Grenzwerte (Listenwerte),

bekannt.

Der Gesamtfehler F; in V; kann dann als gewichtete Linearkombination
berechnet werden, wobei die a; dem Gefihrdungspotential der Einzelstoffe ent-
sprechen kénnen (G. 5.7):

F; =a0, +a,0p,+.......... +a,0p, . (5.7

Als Gewichte a; konnen die Reziprokwerte der Grenzkriterien ¢; definiert
werden (Gl. 5.8):

% Eine umfangreiche Zusammenstellung dieser Empfehlungen gibt Balmer-Heynisch (1995).
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1
a=—. (5.8)
!

Dieser Fehler Fg, der fiir jedes EinfluBpolygon berechnet wird, kann fiir eine
relative Gesamtbewertung des Risikos herangezogen werden. Fiir die Risiko-
bewertung kontaminierter Standorte ist es jedoch oft wichtiger zu entscheiden, ob
ein Grenzwert ¢; mit einer vorgegebenen Aussagesicherheit iiberschritten wird.
Dies kann analog zu Gl. 5.5 in folgender Weise geschehen:

Fiir eine angestrebte Genauigkeit von 1-a wird der -Wert aus der Student’s ¢-
Verteilung abgelesen (fos4,=1,65, t97,54=2). Fiir den Einzelparameter Z; soll mit
95 %-Wahrscheinlichkeit gepriift werden, daB der wahre Variablenwert kleiner
als der Grenzwert ¢; ist (Gl. 5.9):

Z, 4+t _, 05 2¢ | +¢
5.9)
Ztl , Oy

<1
G

Dieser Quotient wird fiir alle & Faktoren gebildet. Uberschreitet das Maximum
den Wert 1 (Gl 5.10), so miissen weitere Untersuchungs- bzw. Sanie-
rungsmaBnahmen im EinfluBpolygon V; ergriffen werden.

zZ,+t, O
max —2—# <1 (5.10)
=1k cl

Abb. 5.4. Kombination der errechneten Fehlermafle fiir £ Variablen mit abweichenden Proben-
mustern; links: Verschneidung der Polygone, rechts: Rastertechnik.



5.1 Probenahme- und Sanierungsplanung 131

Unterschiedliche Datenstiitzung. Die Beprobungsdichte der einzelnen Faktoren
ist unterschiedlich, was dazu fiihrt, dah die Zerlegung des Untersuchungsraumes
in EinfluBpolygone fiir jede Variable ein anderes Muster erzeugt. Die Berech-
nung der oben definierten Gesamtrisiken mufl dann entweder auf der Basis von
Schnittflichen oder aber regelmiBigen Punktrastern erfolgen (Abb. 5.4). Im Pro-
gramm GEOP sind die oben beschricbenen Fehlerberechnungen auf einer
Rasterbasis implementiert (Burger u. Birkenhake 1994).

Alternativ ist der Einsatz gingiger GIS-Systeme (z.B. ARC/Info) denkbar, da
in diese die Voronoi-Zerlegung und entsprechende Verschneidungstechniken
implementiert sind. Dies setzt jedoch voraus, dah Module in die GIS-Systeme
integriert werden, die auch eine Fehlerbetrachtung erlauben.

51.3
Fallbeispiel: Gefahrdungsabschitzung

5.1.3.1
Probenahmeplanung auf einem ehemaligen Kokereigeldnde

Auf dem Gelidnde einer ehemaligen Kokerei wurden 55 unregelméBig im Unter-
suchungsgebiet verteilte Bodenproben hinsichtlich ihres Gehaltes an Schwerme-
tallen, organischen Schadstoffen und anderen umweltgefihrdenden Substanzen
analysiert.

Die Ortslage der Bodenproben wurde im wesentlichen durch lokale Erforder-
nisse bestimmt: in randlichen Bereichen wurden wenige Proben genommen,
Gelidndeareale, deren ehemalige Bebauung das Vorkommen bestimmter Stoffe
geradezu erwarten lieBen, werden dichter beprobt. Noch vorhandene Gebdude-
reste verhinderten die Entnahme von Bodenproben, und in anderen Bereichen
wurde versucht, Proben entlang rechtwinklig angeordneter Transekte zu gewin-
nen. Die Distanz zwischen den einzelnen Probenpunkten schwankt infolgedessen
zwischen 20 und 200 m.

Ziel der Untersuchung war, das von diesem Standort ausgehende globale
Risiko abzuschitzen und Empfehlungen im Hinblick auf die zukiinftige
Verfahrensweise auszusprechen. Iin Rahmen der Studie sollten dabei Richtlinien
entsprechend der Holldndischen Liste befolgt werden. Das hier vorgestelite
Beispiel (Birkenhake u. Burger 1995) beschrinkt sich auf den Stoff Benzol, fiir
den die folgenden Grenzwerte (Tabelle 5.1) gelten:

Tabelle 5.1. Richt- und Mafnahmenwerte der Niederlandischen Liste fiir Benzol im Boden.

A B C
Stoff Nachweisgrenze Grenzwert fiir detailliertere UntersuchunL Sanierun&erforderlich
Benzol 0,05 mg-kg’ 0,5 mgkg” 5 mg-kg'

Auf der Basis der vorhandenen Datenpunkte wurde ein experimentelles Vario-
gramm fiir Benzol berechnet, daB mit einem isotropen, sphirischen Modell ange-
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pabt werden konnte (C = 1,2 [mg-kg"'}%, a,,» =300 m). Dieses Variogramm bildet
die Basis fiir die Berechnung des Ausdehnungsfehlers innerhalb der EinfluB-
polygone (Abb. 5.5).

Die mittlere Benzolkonzentration im Boden des untersuchten Areals betrégt
1,21 mg-kg"; der Standardfehler des Mittelwertes s, ist bei 55 Proben
0,05 mg-kg”. Da das B-Kriterium iiberschritten wird, muB das Gelande insge-
samt betrachtet fiir eine weitere Untersuchung empfohlen werden, wenn auch der
globale Mittelwert das Sanierungskriterium bei weitem noch nicht erreicht.

Diese Ersteinschiitzung beriicksichtigt jedoch noch nicht die Tatsache der
unregelmiBigen Probenpunktanordnung. Abb. 5.5 zeigt, dal einige randliche
Polygone sehr groBe Flichenanteile mit relativ hohen Ausdehnungsfehlern (op ~
0,42 bis 0,48 mg'kg"') aufweisen. Drei im Nordosten liegende Probenpunkte
zeigen zudem Konzentrationen (~ 4,3 mgkg?), die nahe am C-Kriterium fiir
Sanierung liegen. Die Uberpriifung von (Gl. 5.5) zeigt, daB dort lokal mit dem
Uberschreiten des Sanierungskriteriums mit 97,5 %-iger Aussagegenauigkeit
gerechnet werden mub:

z, +1y -0y =L, 2C—Wert
? (5.5)
43+2-042=514>5 [mg-kg']

Durch Hinzufiigen dreier fiktiver Probenpunkte reduzieren sich in dem
betreffenden Gebiet (Abb. 5.5) die Ausdehnungsfehler auf Werte zwischen 0,25
und 0,36 mg/kg. Wihrend fiir die bekannten Punkte sofort mit Gl. 5.5 gepriift
werden kann, ob eine Sanierung erforderlich wird, muB das fiir die fiktiven
Punkte nach erfolgter Probenahme geschehen. Bereits interaktiv am Rechner
kann jedoch bestimmt werden, welche Probenpunktanordnung eine optimale
Fehlerminimierung bewirkt.

514
SchluBbemerkung

Die Verwendung geostatistischer Fehlermalie erlaubt eine verbesserte Bewertung
von Gefihrdungspotentialen. Von Vorteil ist dabei, dah mit Hilfe der Geosta-
tistik, neben den MeBwerten zusitzlich deren rdumliche Anordnung, GréBe und
Geometrie der Bezugsflichen und die spezifische rdumliche Variabilitit (Vario-
gramm) der Variablen mit in die Einschitzung einbezogen werden.

Miissen in einem kontaminierten Geldnde konkret Empfehlungen gegeben
werden, wo ein weiterer Handlungsbedarf besteht und wie hoch der Informa-
tionsgewinn durch zusitzliche Proben im Verhéltnis zu deren Kosten sein wird,
so bieten die geostatistischen VarianzmaBe weiterhin wertvolle Entscheidungs-
hilfen.
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Abb. 5.5. Verinderung des Ausdehnungsfehlers bei Hinzufiigung fiktiver Probenpunkte fiir eine
Benzolkontamination im Boden.

Mit Hilfe des Programms GEOP konnen interaktiv verschiedene Beprobungs-
varianten gepriift werden. Fiir dic gemeinsame Betrachtung mehrere Gefihr-
dungsparameter sind bereits einige Bewertungskriterien implementiert. Die
Angliederung einer Datenbank, in der die Grenzwertlisten jederzeit aktualisiert
werden konnen, wiire eine sinnvolle Ergéinzung des Programmes.

5.2
Raumliche Schitzung nicht sicherer Information

5.21
Fuzzy-Kriging

Die Verwendung unscharfen Wissens bei der Schitzung hydrogeologisch
relevanter Parameter mit Hilfe von Fuzzy-Geostatistik wurde von Bardossy et al.
(1989) und jiingst von Piotrowski et al. (1996, 1997) behandelt. Im folgenden
werden die Grundziige nur kurz wiedergegeben.
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y N

Abb. 5.6. Zugehdrigkeitsfunktion einer fuzzy-Zahl, mit den Parametern a, b und c.

Das Prinzip des Fuzzy-Kriging besteht darin, daB die rdumliche Schéitzung
einer Variablen verbessert wird, indem den sicheren Ausgangsdaten (, harte
Daten“) eine Anzahl von durch Experten geschitzten Werten - sogenannte
Fuzzy-Zahlen (unscharfe Zahlen, ,weiche Daten“) - hinzugefiigt werden. Als
Fuzzy-Zahl wird nach Zadeh (1965) eine unscharfe Menge verstanden, deren
konvexe Zugehérigkeitsfunktion (membership function) durch drei Parameter
definiert ist und die ihr Maximum von 1 nur einmal (bei a) Parameter erreicht
(Abb. 5.6). Dabei ist

a der ehest mogliche,
b der niedrigst mogliche und
¢ der hochst mogliche Wert.

Die Parameter a, b und ¢ werden basierend auf dem Wissen iiber die jeweilige
Kenngrofe durch Experten geschitzt. Je breiter die Zugehérigkeitfunktion ist,
desto unsicherer ist das Wissen um die Variable. Die dem Kriging vorausgehende
Variogrammanalyse kann nur mit den scharfen Daten, aber ebenso auch mit
beiden Datenmengen zusammen erfolgen. Als Ergebnis liefert das Fuzzy-Kriging
Schitzungen fiir a(x), b(x) und c(x), die, je mehr sichere Datenwerte zur
Schitzung des Punktes x benutzt wurden, ein engeres Intervall umschreiben.

Da die Fuzzy-Krigingergebnisse selber unscharfe Zahlen sind, bleibt es dem
Anwender weiterhin iiberlassen, denjenigen Wert im Punkt x auszuwihlen, der
seinen weiteren Anforderungen geniigt. Dies muf nicht notwendigerweise
derjenige Wert sein, dessen Zugehérigkeitsfunktionswert 1 betrigt.

Piotrowski et al. (1996) demonstrieren dieses Verfahren am Beispiel der
Michtigkeit von Grundwasserstauern bzw. an k~Werten (Piotrowski et al. 1997).
Die Ergebnisse wurden als Eingabegréfen in einem numerischen Grundwasser-
modell benétigt. In diesem Fall kann iiberlegt werden, inwieweit eine
wechselseitige Kalibrierung des Fuzzy-Krigings und des Modells moglich ist.
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Ein eigens von Bartels (1997) entwickeltes Programm FUZZEKS® erlaubt die
Berechnung der Variogramme sowie des Krigings und stellt die Ergebnisinter-
valle graphisch in Form von Profilschnitten und Karten dar.

5.2.2
Softkriging

Der Indikatoransatz wurde bereits in Kap. 4.1 fiir Nominal- und fiir konti-
nuierliche Variablen erliutert. Die Einsatzmdglichkeit zur Schitzung von
Verteilungsfunktionen (Indikatorkriging) der regionalisierten Zufallsvariablen
Z(x) anstelle von Erwartungswerten (Ordinary Kriging, Universal Kriging etc.)
wurde diskutiert. Der Vorteil der Indikatortransformation von nicht-parame-
trischen Verteilungsfunktionen firr Schitzung und Simulation wurde ebenso
bereits angesprochen (Kap. 4.2.2.2 und Kap. 4.2.4.2).

Im folgenden Kapitel soll die Einsatzméglichkeit des Indikatoransatzes bei der
rdumlichen Schitzung von Variablen auf der Basis ,,harter und ,,weicher Daten
behandelt werden (im folgenden: Softkriging). Wie schon bei der Behandlung des
Fuzzy-Kriging angesprochen, kommt es in der hydrogeologischen Praxis sehr
hiufig zu der Situation, daB nur wenige, zahlenmiBig genau bestimmte
hydrogeologisch relevante Daten zur Verfiigung stehen, die jedoch durch zusitz-
liche Information ergénzt werden konnen. Dies kann das Expertenwissen iiber
lokal giiltige Verteilungsspektren der Variablen sein oder iiber den Zusammen-
hang qualitativer Angaben, wie z.B. die lithologische Beschreibungen der
Schichten.

5.22.1
Definition der Indikatorvariablen fiir ,,weiche* Daten

Es sei Z(x) eine ortsabhidngige Variable in D, dann kann unter Vorgabe eines
Grenzwertes z,. fiir jeden Probenpunkt x die Indikatorvariable /(x,;z.) wie folgt
definiert werden (Gl. 5.11):

1, wenn z(x) < z,
](x;zc = (5.11)

0, sonst.

Bei Vorgabe mehrerer Grenzwerte z; (=1,m), die das Verteilungspektrum von
Z(x) in m+1 Klassen unterteilen, kann ein Indikatorvektor /(x;z,) gebildet
werden, der die Zugehorigkeit eines Probenwertes z(x) zu einer Klasse beschreibt
(Abb. 5.7a).

Mitunter ist jedoch der genaue Zahlenwert der Variable Z(x) nicht bekannt, so
daB nicht entschieden werden kann, ob das Grenzkriterium z;; wirklich unter-
schritten wird. Aufgrund zusitzlicher Information (Expertenwissen, qualitativer
Angaben) kann jedoch ein Intervall [a,b] definiert werden, innerhalb dessen der
Datenwert liegen muB (Abb. 5.7b,c). (G. 5.11) verdndert sich dann fiir den Fall ¢)
in Abb. 5.7 zu (5.12):

$ FUZZEKS (Bartels 1997), ein C** Programm fiir WINDOWS 3.1.
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1, wennz, 2 b
I(x;z,) =417, wenn z, €[a,b] (5.12)

0, wennz <a

mit ? = unbekannt, ,,missing value®,

oder zu (5.13), bei bekannter oder vermuteter Wahrscheinlichkeitsdichte
innerhalb des Intervalls [a,b] (Abb. 5.7d):

1, wennz, > b
I(x;z,) ={Prob{Z(x) < z,}, wenn z, €[a,b] (5.13)
0, wenn z_<d.

Dieser Ansatz entspricht grundsitzlich dem Fuzzy-Ansatz.

Die rijumliche Schitzung mit Softkriging ist unverindert gegeniiber dem in
Kap. 4.1.2 beschriebenen Ansatz beim /ndikatorkriging. Das Ergebnis ist dann
die bedingte Wahrscheinlichkeit fiir Z(x,), die als lokale Verteilungfunktion zu
interpretieren ist (Gl. 5.14):

[i(xo,zq.)]* = E[I(xo,zq)] = Prob'{Z(xO) < zq.} j=1m. (514

Da die einzelnen Indikatorvariablen /; unabhéngig voneinander geschitzt wer-
den, kann es bei ungiinstigen Probenpunktkonfigurationen zu Verletzungen der
Reihenfolge (order relation violation) kommen, deren Korrektur in Kap. 4.1.2
bereits behandelt wurde.

Bei der Verwendung der Ergebnisse des Softkriging taucht dasselbe Problem
auf wie auch bei der Verwendung des Fuzzy-Krigings: Das Schitzergebnis selbst
ist eine ,,weiche“ Zahl, d.h. daB nicht eine einzelne Zahl, sondern die Parameter
der Zugehorigkeitsfunktion (fuzzy) oder die lokale Verteilungsfunktion (Indika-
tor) von Z(x,) geschitzt werden. Fiir die weitere Nutzung der Krigingergebnisse,
z.B. als Eingabegrofien in einem Grundwassermodell, muf daher ein Punkt-
schitzer definiert werden, der das Regionalisierungsergebnis in Form von
,harten“ Zahlen wiedergibt.

Die einfachste Losung dieses Problems ist es, denjenigen Wert aus der lokalen
Verteilungsfunktion auszuwahlen, dessen Wahrscheinlichkeit genau 50 %
(Median) betrigt. Ebenso kann die Verteilungsfunktion F{Z(xy)} auf die Wahr-
scheinlichkeitsdichte p{Z(x,)} zuriickgefiihrt und damit das arithmetische Mittel
bestimmt werden (Schitzung des Erwartungswertes, E-Typ-Schitzung). Der
Postprozessor POSTIK (Deutsch u. Journel 1992) erlaubt eine Punktschitzung
nach dem E-Typ ebenso wie fiir jedes andere gewiinschte Quantil der lokalen
Verteilungsfunktion.
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Abb. 5.7. Indikatorkodierung: a) ,harte” Daten, b) ,,weiche* Daten im Intervall {a,b], c) ,,weiche*
Daten mit vorgegebener lokaler Wahrscheinlichkeitsdichte im Intervall [a,b] und d) nicht
bestimmter Datenwert (verdndert nach Journel 1989).

Bei einem praktischen Einsatz des Softkrigings fir die Ermittlung der
rdumlichen Verteilung von Durchlissigkeitsbeiwerten fiir die Verwendung in
einem Grundwassermodell zeigte sich, daB der Punktschétzer kritisch ausgewéhlt
werden sollte. Bei einem hohen Anteil ,weicher” Informationen kommt es
moglicherweise bei einer uniiberlegten Verwendung des Medians als Punkt-
schitzer zu einer verzerrten Schitzung des Ergebnisses.

5.2.3
Fallbeispiel: Softkriging

Das folgende Beispiel (s.a. Schafmeister u. Burger 1995, Schafmeister 1997)
demonstriert die Schitzung von k~Werten mit Hilfe des Softkriging auf der Basis
qualitativer Beschreibungen des Aquifermaterials (Bohrkernansprache). Lo-
sungsansitze zu optimalen Bestimmung eines geeigneten Punktschitzers werden
vorgestellt. Eine Methode versucht die Anpassung der Schitzergebnisse mit Hilfe
eines numerischen Grundwassermodells an die natiirlichen hydraulischen Bedin-

gungen.
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5.2.3.1

Verbesserte Regionalisierung von krWerten als Parameter in einem
numerischen Grundwassermodell unter Nutzung qualitativer
Informationen

Veranlassung und hydrogeologische Situation. In den westlichen Bezirken
Berlins, Kladow und Gatow, wurde Mitte der achtziger Jahre ein aufwendiges
hydrogeologisch-hydrochemisches Untersuchungsprogramm zur Identifizierung
und Bewertung von Altlasten durch das dem Bundesgesundheitsamt damals
angegliederte Institut fiir Wasser- Boden- und Lufthygiene durchgefiihrt. Die
Ergebnisse sind in den Berichten des WaBoLu (Kerndorff et al. 1985) nach-
zulesen.

Die intensive hydrogeologische Untersuchung des oberflichennahen pleisto-
zdnen Grundwasserleiters findet dabei anhand vorhandener und neu eingerichte-
ter Grundwasserbeobachtungsbrunnen sowie den Forderbrunnen der Berliner
Wasserbetricbe statt.

,m,l Berlin
Kladow-Gatow

20000
MefRstelien mit

19000 o, ,,harten" Daten
o ,weichen” Daten

160004

170001

18000

15000

140“)\

130001

12000

110001

1001101

4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000 11000 12000

Abb. 5.8. Das Untersuchungsgebiet.
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Insgesamt 184 dieser MeBstellen werden in der vorliegenden Studie verwen
det’. Der oberflichennahe Grundwasserleiter setzt sich aus glazifluviatilen Fein-
bis Grobsanden der Weichsel und der Saalekaltzeit zusammen. Unterbrochen
werden diese grundwasserleitenden Schichten von bis zu 10 m méchtigen Ge-
schiebemergelkorpern sowie von kleinrdumigen, iiberwiegend organogenen
Uberresten des Eem-Interglazials. Bei ca. 0 bis -10 mNN wird der Grundwasser-
leiter von den hier flichenhaft verbreiteten feinkornigen, z.T. organischen Abla-
gerungen des Holstein-Interglazials begrenzt. Der insgesamt als ungespannt zu
bezeichnende Grundwasserleiter umfait damit eine Machtigkeit von etwa 30 m.

In dem ca. 24 km® groBen Untersuchungsgebiet sind fiinf Atlastenstandorte
sicher bekannt; dariiber hinaus wurden eine Reihe sogenannter ,wilder”
Deponien vermutet.

Der Grundwasserabstrom ist mit einem Gefille von 1 bis 1,5 %o siidostlich auf
diec Trinkwassergewinnungsanlagen der Berliner Wasserbetriebe gerichtet
(Kerndorff et al. 1985). Dadurch besteht eine potentielle Gefihrdung des dort
gewonnenen Trinkwassers, das zu einem iiberwiegenden Anteil aus den tieferen,
unterhalb des Holstein-Interglazials gelegenen Grundwasserstockwerken, jedoch
auch aus dem oberflichennahen Grundwasserleiter und dem Uferfiltrat der Havel
gespeist wird (Sommer-von Jarmersted 1992).

Zur Kliarung der Frage, wie lange ein mdglicher Schadstoff von den am
westlichen Gebietsrand (westliche Stadtgrenze von Berlin) gelegenen Alt-
ablagerungen bis zu der Brunnengaleric am Havelrand (6stlicher Gebietsrand)
transportiert wird, wird ein dreidimensionales Grundwassermodell auf der Basis
Finiter Differenzen MODFLOW (McDonald u. Harbaugh 1988) mit anschlie-
Bender Berechnung von Fliefpfaden unter der Benutzeroberfliche von PMWIN
(Chiang u. Kinzelbach 1996) berechnet.

Die wenigen k~Werte, dic in dem Gebiet bekannt sind, reichen fiir eine
vollstindige Schitzung der rdumlichen Durchlissigkeitsverteilung, die fiir das
FD-Modell unbedingt gebraucht wird, nicht aus. Qualitative Schichtbeschrei-
bungen (Kernansprachen) sollen die Schitzung verbessern.

Datenaufbereitung und Indikatorkodierung. Nur an 31 der insgesamt 184
Bohrungen (Abb. 5.8) waren Sedimentproben (466 Einzelproben) entnommen
worden, fiir die k-Werte i Labor bestimmt worden waren. An den iibrigen 153
MeBstellen liegen nur lithologische Ansprachen der Einzelschichten vor (2025
Datenzeilen). Die MeBstellen wurden im Verlaufe mehrerer Jahrzehnte aus
unterschiedlichen Veranlassungen errichtet und von den verschiedensten
Bearbeitern geologisch angesprochen.

Um die qualitative Information in Form der Schichtansprachen in die
rdumliche Schéitzung der Durchlidssigkeiten einzubezichen, werden folgende
Arbeitsschritte unternommen:

1. Definition von lithologischen Einheiten anhand der Schichtansprachen (/
Lithotypen, (/=1,k)),
2. Ermittlung der & Intervalle [a,b]; fiir jeden Lithotyp /,

"Teile des Datensatzes wurden bereits in der in Kap. 4.2.4.2 vorgestellten Studie verwendet.
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W

. Statistische Analyse der ,.harten” k-Werte (Histogramm),

4. Bildung von m Indikatorvariablen fiir die Grenzwerte z; (j=1,m), nach
Gl. 5.11 fiir ,,harte” bzw. nach Gl. 5.12 fiir ,,weiche” Daten,

. Berechnung und Modellierung von m Indikatorvariogrammen

. Softkriging zur Ermittlung der lokalen Verteilungsfunktion von k{xo),

. Wahl eines geeigneten Punktschétzers fiir k/x).

Zwei Datentypen sind gegeben (Abb. 5.9): Fiir alle Daten liegen an einer
MeBstelle neben den Koordinaten der Bohrung fiir jede Schicht deren Teufe
(Mittelpunkt zwischen Schichtober- und -unterkante), Méchtigkeit und Kernan-
sprache vor. Die ,harten” Daten enthalten zusétzlich die im Labor ermittelten &p
Werte der Einzelschichten.

~ O\

,,weiche“ Daten:

MeB~- RW HW Teufe SUK SCOK Maecht kf Kern- Lith.
stelle [mNN] [mNN] [mNN] {m] [m/s] ansprache Grup.
BA . . 13,90 13,60 14,20 0,6 ? fg,mg, fs Kies
BA . . 11,%9% 10,30 13,60 3,3 ? fs,ms FFS
BA . . 9,30 8,30 10,30 2,0 ? ms, fs FS
BA . . 7,70 7,10 8,30 1,2 ?  ms MS
BB . . 28,14 26,64 29,64 3,0 ?  ms,gs GS
BB . . 25,14 23,64 26,64 3,0 ? t,x (GM) T+U
BB . . 22,64 21,64 23,64 2,0 ?  ms,gs GS
BB . . 19,64 17,64 21,64 4,0 ?  t,x (GM) T+U
BB . . 13,89 10,14 17,64 7,5 ? fs,ms FFS

,harte* Daten:

BK . . 36,08 35,73 36,43 0,7 2,0E-04 fs,ms,gs, fg,mg MS
BK . . 33,33 30,93 35,73 4,8 1,0E-04 s, fs FS
BK . . 30,18 29,43 30,93 1,5 4,5E-05 fs,ms FFS
BK . . 29,08 28,73 29,43 0,7 1,0E-04 fs,ms,gs MS
BK . . 28,18 28,03 28,33 0,3 4,6E-08u T+U
BK . . 27,83 27,63 28,03 0,4 1,0E-04 fs,ms,gs MS
BK . . 26,78 25,93 27,63 1,7 4,6E-08u T+U
BK . . 25,53 25,13 25,93 0,8 4,6E~08 u, ms T+U
BK . . 24,33 23,53 25,13 1,6 4,6E-05 fs FFS
BK . . 20,98 18,43 23,53 5,1 9,4E-05gs,ms, fg GS
BK . . 17,28 16,13 18,43 2,3 9,4E-05gs,ms, fs, fg GS
BK . . 15,73 15,33 16,13 0,8 1,5E-03mg,gq, fg,gs,ms Kies

Abb. 5.9. Auszug aus dem Ausgangsdatensatz..

Die qualitative Beschreibung der Schichten besteht im wesentlichen aus der
Angabe der Haupt- und Nebengemengteile des lockeren Kornverbandes. Diese
Schichtansprachen werden in sechs iibergeordnete Gruppen (Lithotypen) zusam-
mengefalt, da sie trotz aller Normvorgaben (z.B.: DIN 4022) je nach Bearbeiter
sehr subjektiv und unterschiedlich genau sind:




5.2 Raumliche Schitzung nicht sicherer Information 141

T+U Tone, Schluffe, Geschiebemergel, organogene Ablagerungen, Grundwasserstauer

FFS sehr feinkSrnige Sande

FS itberwiegend Feinsande

MS iberwiegend Mittelsande Grundwasserleiter
GS iiberwiegend Grobsande

Kies Kiese, sandig, Steine

Die Bestimmung der Intervalle [a,b]; kann sich an Vorgaben orientieren, die
in der entsprechenden Literatur gemacht werden (Freeze u. Cherry 1979,
Matthess u. Ubell 1983, De Marsily 1986, um nur einige zu nennen). Im
vorliegenden Beispiel wird versucht, die Intervalle auf der Basis der ,harten®
Daten zu bestimmen. Hierzu werden fiir jeden Lithotyp / die Haufigkeitverteilung
der bekannten k~Werte ermittelt. Hieraus ergeben sich fiir jeden Lithotyp die
kleinsten, groften bzw. mittleren im Untersuchungsgebiet bestimmten k-Werte.
Abb. 5.10 zeigt, daB sich diese Intervalle teilweise stark tiberlappen. Um die
drgsten Extremwerte auszuschliefen, wird in der vorliegenden Studie das 25 %-
und das 75 %-Perzentil als die untere bzw. obere Intervallgrenze gewahlt.

Die im Labor bestimmten k~Werte liegen zwischen 10" und 5x107 m-s’.
Etwa 10 % der Daten reprisentieren grundwasserstauende Ablagerungen (Typ
T+U). Die Daten werden nach (5.11) fiir ,,harte” bzw. nach (5.12) fiir ,,weiche”
Information in Indikatorvariablenketten tiberfiihrt. Als Grenzwerte z, wurden die
folgenden Perzentilwerte der Haufigkeitsverteilung (Abb. 5.11) der bekannten
466 k-Werte gewihlt:

Abb. 5.10. k-Wertbereiche der sechs Lithotypen (durch Kastchen hervorgehoben das 25 %- und
das 75 %-Perzentil).
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Die Tatsache, daB beinahe die Hilfte aller Proben zwischen 1x10° und 1x10™
m-s’ liegt, fithrt dazu, dab die Grenzwerte z. fiir das 20 %-, 40 %-, und 60 %-
Perzentil sehr dicht beieinander liegen.

Die ,,weichen* Daten verteilen sich auf die sechs Lithotypen wie in Tabelle 5.2
ersichtlich:

Tabelle 5.2. Datenverteilung der Lithotypen.

Typ Anzahl der Daten Prozent
T+U 293 14,5
FFS 60 3,0
FS 756 373
MS 624 30,8
GS 159 7,6
Kies 133 6,6

Réiumlich zeigen die MeBstellen eine deutliche Bevorzugung (Datencluster)
dort, wo die Altablagerungen vermutet wurden. Die vertikalen Probenabstinde
richten sich nach den Schichtgrenzen, sie variieren zwischen wenigen dm bis hin
zu 10 m.

250 — — 100
Haufigkeit

%

200 — — 80
150 — — 60
100 — — 40
50 — — 20

7
0 — 2y 0

Abb. 5.11. Histogramm und kumulative Haufigkeit der 466 ,harten* kWerte.
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Die Indikatorvariogramme, die nur auf der Basis der ,harten” Datenpunkte
berechnet werden, zeigen alle den exponentiellen Variogrammtyp mit teilweise
sehr hohen Nugget-Effekten (Tabelle 5.3). Aufgrund des teilweise sehr weitstin-
digen Probenrasters lassen sich in horizontaler Richtung Modelle nur schwer
anpassen. Daher wird, basierend auf Untersuchungen in vergleichbaren geologi-
schen Verhiltnissen, eine geometrische Anisotropie von 1 ; 67 angenommen.

Tabelle 8.3. Parameter der Indikatorvariogramme (exponentieller Typ).

z. Nugget-Effekt Reichweite (vertikal)
fms] in Prozent des Sills [m]
6,1x10” 10 1,7
42x10° 8 1,0
4,6x10°° 15 2,0
7,6x107 30 1,2
2,3x10™ 15 1,4
3,5x107 20 1,5

Das Grundwassermodell. Das Modellgebiet wird in drei 10 m méichtige Schich-
ten unterteilt; horizontal werden 30 Zellen in E-W- und 20 Zellen in N-S-
Erstreckung mit jeweils 160 m Kantenldnge gewihlt. Mit Hilfe der Variogramme
werden die lokalen Verteilungsfunktionen der k~-Werte an den 1800 Knoten-
punkten des Modells bestimmt und aus diesen verschiedene Perzentilwerte
zwischen 40 % und 60 % abgeleitet (Abb. 5.12).
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Abb. 5.12. Beispiel fiir eine Punktschitzung aus der lokalen Verteilungsfunktion im Punkt x;.
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Abb. 5.13. Modellierte Grundwassergleichen und Projektionen der FlieSpfade.

Mit den so geschitzten k-Wertmatrizen wird das Grundwassermodell bei an-
sonsten unverinderten hydraulischen Randbedingungen stationér gerechnet.

Als Randbedingungen werden die beiden Oberflichengewisser, im Westen der
Glienicker See und im Osten die Havel mit ihren langjdhrigen mittleren Pegel-
stinden, als Festpotentiale vorgegeben. Die Grundwasserentnahme in der
Brunnengalerie am Havelufer wird ebenfalls als Festpotential simuliert, wodurch
der Absenktrichter der Brunnen gut nachgebildet werden kann. Ausgehend von
der Entnahmestelle im Osten werden die Stromungslinien riickwirts nach
Westen verlaufend berechnet. Die Startpunkte der 45 FlieBlinien werden gleich-
méBig um die Brunnen herum und iiber die gesamte Aquiferméchtigkeit verteilt.
Die riickwiirts verfolgten FlieSlinien enden im Nordwesten des Modellgebietes in
der Nihe einer bekannten Altablagerung (Abb. 5.13). Die mittlere Abstandsge-
schwindigkeit fiir einen konservativen Stoff wird aus dem Quotienten der
mittleren FlieBdauer und der mittleren FlieBdistanz (4 km) errechnet.

Anpassung der Schitzung an die natiirlichen Bedingungen. Die Kalibrierung
der Modellergebnisse und damit auch der raumlichen Schétzung der k~Werte
geschieht am zuverldssigsten durch den Vergleich der modellierten und
beobachteten Geschwindigkeiten. Bei entsprechenden Daten ist auch eine
Eichung iiber den Vergleich von MassenfluBraten moglich. Auf diesem Wege
kénnen Modell und rdumliche Schitzung wechselseitig an die realen Bedin-
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gungen angepalBit werden. Diese Denkweise liegt auch der Methode der Inversen
Modellierung zugrunde.

Aktuelle Beobachtungen der Abstandsgeschwindigkeit liegen im betreffenden
Gebiet nicht vor, so daB in dieser Studie keine direkte Kalibrierung vorgenom-
men werden kann. Ausgehend von dem Leitwert fiir die regionale Durchlassig-
keit der quartiren Grundwasserleiter in Berlin von 1x10™ m-s* kann anhand des
DARCY-Gesetzes (n,=20%) eine mittlere Abstandsgeschwindigkeit von
5 cm-d”'cm/d berechnet werden. Legt man dem Ansatz jedoch den Modalwert der
Hiufigkeitsverteilung zugrunde (4,6x10” m-s™), so muB der wesentlich kleinere
Wert von 2,5 cm-d” erwartet werden.

Als Alternative zum Auffinden eines geeigneten Punktschitzers bietet sich an,
einen Kontrollwert Dy nach Gl. 5.15 fiir jeden gewihlten Perzentilwert QO zu
berechnen (Abb. 5.14):

1 &r- * 2 ]
D, = ;Z[kf(V,,) —kf(V;)] — Min, (5.15)
i=1
mit Vi FD-Zelle, fitr die der k-Wert geschétzt wurde, und
k f (V, ) : Mittelwert der in der FD-Zelle V; liegenden ,harten* Datenwerte.

Hierbei wird an den mit ,,harten Datenwerten” belegten FD-Zellen V; derjenige
Perzentilwert O gesucht, fiir den die Abweichung zwischen geschitzten und
gemessenen Durchlissigkeiten méglichst gering ist. Fiir diejenigen FD-Zellen, in
denen ,harte” Daten vorliegen, wird deren Mittelwert gebildet. Dy, ist dann die
mittlere quadratische Abweichung zwischen Punktschéitzungsergebnissen (k/*)
und diesen Zellmittelwerten. Abb. 5.14 und Tabelle 5.4 zeigen, dal das 42 %-
Perzentil die geringsten Abweichungen von den gemessenen Werten aufweist.

Tabelle 5.4. KontrollmaB Dy und modellierte Abstandsgeschwindigkeiten fiir verschiedene
Punktschatzer.

modellierte mittlere

Punktschitzer Q [%] Do Abstandsgeschwindigkeit [em-d]
40 1,061 2,9+0,8
42 1,051 3,1+0,8
45 1,042 3,3+0,8
47 1,048 3,5+0,9
(Median) 50 1,051 3,6+0,9
55 1,066 4,1£1,1

60 1,113 4,8£1,2
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mittlere quadrat.
Abweichung

Dq
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Abb. 5.14. Ermittlung des geeigneten Punktschatzers Q fiirr einen Untersuchungsraum. Der
schraffierte Bereich kennzeichnet die giinstigsten Punktschétzer. Oben: Bestimmung des Kontroll-
mafles fiir eine mit ,harten Daten“ belegte FD-Zelle, helle Punkte: ,weiche, dunkle Punkte
»harte” Datenpunkte.

Zusammenfassung und Diskussion. Es wurde gezeigt, dab mit Hilfe des Indi-
katoransatzes fiir ,,weiche Daten das Regionalisicrungsergebnis von k-Werten
relativ einfach zu verbessern ist; im vorliegenden Beispiel konnte anhand der
»harten* k~Werte nur ca. 50 % des Modellgebietes parametrisiert werden. Durch
Hinzuziehen der reichlich vorhandenen qualitativen Schichtansprachen konnten
etwas mehr als 95 % des Modellgebietes belegt werden. Damit erscheint der
vorgestellte Ansatz eine vielversprechende Methode zur rdumlichen Schiitzung
von Parametern zu sein, die hiufig zu Beginn einer hydrogeologischen Unter-
suchung nicht ausreichend vorhanden sind.
Das vorliegende Beispiel zeigt jedoch auch viele kritische Punkte auf:

1. Die Indikatorvariographie ist weitaus empfindlicher gegeniiber einer unregel-
méfigen Probenpunktverteilung (Cluster) als die normale Variogrammberech-
nung. Dasselbe gilt fiir das anschlieBende Kriging (s.a. Kap. 4.12).

2. Die geeignete Wahl der Grenzwerte z, ist problematisch.

3. Das Verhiltnis von ,harten” zu ,weichen“ Daten sollte ausgeglichen sein. Im
vorliegenden Beispiel lagen etwa vier mal mehr ,weiche” Informationen als
,harte” vor.
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4. Die Ubertragung der qualitativen Information in Intervalle, die bei der Indika-
torkodierung verwendet werden, birgt viele Fehlerquellen, wie z.B. die je nach
Bearbeiter unterschiedliche Schichtbeschreibung.

5. Die Auswahl eines geeigneten Punktschitzers ist schwierig. Ein wechsel-
seitiges Kalibrieren der Schitzung und eines darauf aufbauenden Grundwas-
sermodells kann jedoch in Verbindung mit Gelindebeobachtungen schnell zu
zufriedenstellenden Ergebnissen fithren. Die hier prisentierte Methode der
Anpassung iiber ein KontrollmaB Dy, ist fiir eine erste Nédherung gut, birgt aber
auch viele Fehlerquellen in sich, wie z.B. die Wahl des arithmetischen Mittel-
wertes als Vergleichsgrofe, die Grobe des Mittelungsvolumens (FD-Zelle)
wv.m,

Dennoch entspricht die Idee, qualitative Beschreibungen des Aquifermaterials
zu nutzen, um die Durchlissigkeitsverteilung eines Gebietes zu regionalisieren,
durchaus der gingigen hydrogeologischen Praxis. Mit Hilfe des Indikatoransatzes
fiir nicht genau bekannte Wertebereiche kann diese immer schon intuitiv ange-
wendete Methode auch quantitativ eingesetzt werden.



6 Resiimee und Ausblick

6.1
Zusammenfassung

In der vorliegenden Arbeit wurden geostatistische Verfahren zur quantitativen
Analyse der rdumlichen Variabilitdt von hydrogeologischen und umweltwissen-
schaftlichen Parametern und Verfahren zu deren Regionalisierung in ihrem
theoretischen Rahmen und anhand von Beispielen vorgestellt.

Es zeigt sich, daB eine Vielzahl von hydrogeologischen, bodenkundlichen und
anderen Umweltvariablen als ,,Regionalisierte Variablen betrachtet und mit den
Methoden der Geostatistik verarbeitet werden kénnen. Je nach Art der Parameter
lassen sich charakteristische rdumliche Strukturen (Variogramme) erkennen und
interpretieren. Es konnen grundlegende Unterschiede zwischen Variablen, die
zeitlich als unverinderlich angesehen werden miissen (KorngroBen, Durchlissig-
keiten), und solchen, die eine starke zeitliche Abhingigkeit haben (Grundwasser-
stand, Daten der Grundwasserbeschaffenheit), beobachtet werden. Letztere unter-
liegen zeitlich und rdumlich einem deutlichen Trend.

Die Gruppe der Krigingschitzmethoden zur riumlichen Interpolation regio-
nalisierter Variablen (ReV) erweist sich auch fiir hydrogeologische bzw. umwelt-
wissenschaftliche Daten als sehr flexibel. Als besonderen Vorteil bietet Kriging
neben der Schitzung auch ein ZuverlédssigkeitsmaB, den Krigingfehler. Viele
unterschiedliche Methoden wurden seit Beginn der 50-er Jahre entwickelt, und
einige davon erweisen sich als besonders geeignet fiir eine zuverlissigere
Schitzung der Grundwasserhéhen oder der riumlichen Verteilung hydro-
chemischer Daten.

Die Tatsache, da in das Kriginggleichungssystem - relativ einfach -
zusétzlich zu den MeBwerten der betrachteten Variablen auch andere Informa-
tionen einbezogen werden konnen, macht das Kriging gegeniiber den iiblichen
Interpolationsmethoden iiberlegen. Gerade bei umweltgeologischen oder hydro-
geologischen Problemen verfiigt der Bearbeiter oft iiber weitergehende Kennt-
nisse: etwa das generelle Gefille der Grundwasseroberfliche (Trend) oder die
lokale Beziechung zwischen Niederschligen und Topographie (Externe Drift).
Auch Daten anderer MeBzeitpunkte sind hilfreich (Co-Kriging, Raum-Zeit-
Kriging).

Ein besonderer Schwerpunkt dieser Arbeit beschiftigt sich mit der Erfassung
der Verteilungsspektren hydrogeologischer Variablen (Kapitel 4). Als Beispiel
wurde die rdumliche Modellierung des Durchlissigkeitbeiwertes behandelt. Diese
M.-T. Schafmeister, Geoszatistik fiir die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999
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Variable, durch die wesentlich die Grundwasserbewegung und der Transport
geloster Schadstoffe bestimmt wird, zeichnet sich durch grofie Variationsspannen
und durch nicht-parameterische Verteilungsfunktionen aus. Die Methode der
stochastischen Simulation ist besonders gut geeignet, riumliche Realisationen
der Durchlissigkeit zu erzeugen, auf deren Basis numerische Modelle gerechnet
werden kbnnen, um statistisch gesicherte Aussagen zu Flie- und Transport-
verhalten zu machen.

Die Behandlung von Unsicherheiten ist weiterer Vorteil der vorgestellten
geostatistischen Methoden: es konnen Daten verarbeitet werden, die als unsicher
(,weich™) zu bezeichnen sind; dies sind z.B. qualitative Daten wie Schichtan-
sprachen, Experteneinschitzungen u.a.m.. Ein Beispiel, wie mit Hilfe des Indika-
toransatzes Durchlissigkeitsbeiwerte geschitzt werden kénnen, auch wenn nur
wenig quantitative Daten, dafiir jedoch viele qualitative Bohrkernansprachen zur
Verfiigung stehen, ist in Kapitel 5 vorgestellt.

Die Fehlerbetrachtung bei der Bewertung von kontaminierten Standorten oder
solchen, die fiir ein Verbringen von Abfillen vorgesehen sind, ist heute unerlif-
lich. Schidigungen des Menschen und der Umwelt, die auf Prognosefehler
zuriickgehen sollten, soweit wie méglich ausgeschlossen werden kénnen. Daher
sind die geostatistischen Verfahren zur Erstbewertung, Risikoabschitzung und
MaBnahmenplanung fiir kontaminierte Standorte von besonderer Bedeutung.

6.2
Ausblick

Die probabilistische Herangehensweise der Verfahren der Geostatistik bietet der
modernen Hydrogeologie sowie den verwandten Disziplinen aus dem Feld der
Umweltwissenschaften eine Fiille von Moglichkeiten, Untersuchungsergebnisse
im Hinblick auf Gefihrdungseinschéitzungen zu beurteilen.

In Zukunft wird daher stirker als bisher eine Verbindung deterministischer
Verfahren, wie z.B. die der Grundwassermodellierung, mit den Methoden der
Geostatistik anzustreben sein. Ein weiteres Tétigkeitsfeld bietet sicher auch die
Verkniipfung probabilistischer Analyseverfahren mit den Werkzeugen der raum-
bezogenen Informationssysteme (GIS); denn diese sechen eine Vielzahl von Tech-
niken vor (Flichendiskretisierung, Verschneidungsalgorithmen etc.), die dem
Darstellen und Interpretieren der Regionalisierungsergebnisse dienen kénnen.

Wie an einigen Stellen der Arbeit bereits angezeigt, gibt es sicher auch fiir die
theoretische Geostatistik und fiir die Geologen, Mathematiker und Informatiker,
die sich der Programmierung der geostatistischen Algorithmen verschrieben
haben, noch vielerlei Betitigungsmoglichkeit. Von besonderer Bedeutung fiir die
Hydrogeologie wire eine anwenderfreundliche Weiterentwicklung des Raum-
Zeit-Krigings.

Wichtig wird auch in Zukunft die riumliche Analyse von hydrogeologischen
bzw. Umweltprozessen und deren KenngréBen sein. Dafiir sind die Methoden der
Variographie auch bei anderen umweltrelevanten Variablen sinnvoll einzusetzen;
dies zeigen z.B. die rdumlichen Analysen der Temperaturverteilung im Grund-
wasser von Gutzeit (1993), Melchert (1993) und Bokelmann (1998).
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Dariiber hinaus bietet die Methode der stochastischen Simulation ein weites
Feld fiir die Analyse von hydrogeologischen Prozessen auf der Basis von
Szenarien, die fiir die Planung und Risikobewertung von MafBnahmen im
Umweltschutz wichtig sind. Ein Beispiel bieten Burger et al. (1994), die mit
Hilfe eines numerischen Grundwassermodells das Diirrerisiko eines ariden
Einzugsgebietes abschitzen.



Anhang
Zufallsvariable, Zufallsfunktion, Zufallsvektor

Im folgenden werden kurz solche Begriffe und Parameter aus der Wahrschein-
lichkeitslehre und Statistik zusammengestellt, die zum Verstidndnis der geosta-
tistischen Methoden notwendig sind.

Statistische Momente von Verteilungen

Es sei Z eine reellwertige Zufallsvariable mit einer Wahrscheinlichkeitsdichte
f2). Dann ist die kumulative Verteilungsfunktion definiert durch

F(z)= [ f(x)dx

B

der Erwartungswert von Z (falls er existiert) durch

E[Z]= TzdF(z) = Tzf(z)dz =u
und die Varianz durch
var(2)=E|z - EZ)} |- Elz?] - E*(2) = 0

Diese und weitere Parameter werden in der Praxis mit Hilfe einer Stichprobe
bestehend aus n Probenwerten z; (i=1,..,n) geschitzt:

Min(z;), Max(z;) kleinster, bzw. groBter Probenwert,

Arithmetischer Mittelwert £ [Z ] =ZzZ= l i z,

Median der Wert einer };Ziluﬁgkeitsverteilung, der diese in
zwei gleichgroBe Hilften teilt (2. Quartil, Zentral-

Modalwert E‘:rrt )flﬁuﬁgste Probenwert (Haufigkeitsklasse mit

groBter Besetzung),
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2

Varianz E[(Z - E[Z])Z] = s = n—l_—l Zl (z, -2)

Standardabweichung s=+s?, (Streuung).

Arithmetischer Mittelwert, Median und Modalwert sind mégliche Schitzer des
Erwartungswertes E[Z]=u (Populationsmittelwert). Die Stichprobenvarianz §
schitzt die wahre Varianz o .

In der multivariaten Geostatistik faBt man p Zufallsvariablen zu einem

Zufallsvektor zusammen: Z =(Z,,2,,....Z p)'. Die gemeinsame Verteilungs-
funktion ist definiert durch

F(z)=F(z,z,,.,2,)=P(Z,<z,..,2,5z2,).

Es sei Z ein Zufallsvektor, dann heifit

E[Z]: H= (:ulnuzr"’:up)'

Erwartungswert (-vektor) von Z. Die Bildung des Erwartungswertes wird
komponentenweise vorgenommen: £ [Z ] = (E [Z . I,E [Z p]) )

Liegen zwei Zufallsvariable Z,, Z, vor , so ist die Kovarianz definiert durch
COV[Zl .2, ]= E[(Zl - E[Zl D(Zz - E[Zz])]: E[Zl * Zz]‘ E[Zl]* E[Zz ]
Verallgemeinert auf p Zufallsvariablen: Es sei 0',.]2. =Cov(Z,,Z ), dann heiBt

o, . . O,

CowD)=Elz-mz-wl=| = |=%

n - - Gpp
die Kovarianzmatrix von Z. In analoger Weise ergibt sich die Kor-
relationsmatrix, wenn man die Kovarianzen durch die Korrelationskoeffizienten

ersetzt:

p(Z,,Z2,)=Cov(Z,,Z,) 0,0,.

Die Bildung des Erwartungswerts ist eine lineare Operation. Fir Zufalls-
vektoren gelten die Rechenregeln:

E[Zl +Zz]: E[21]+E[22]

E[AZ +b)= AE[Z]+b
Cow(Z)=E[ZZ']- pu'
Var(a'Z)=a'Cov(Z)a=7 > aa,0,,

(o}



Anhang 155

wobei 4 eine Matrix und a, b Vektoren mit reellen Komponenten darstellen.
Diese Regeln konnen direkt aus den entsprechenden univariaten Regeln abge-
leitet werden. Fiir a=(1,1) ergibt sich die bekannte Formel:

Var(Z, + Z,)=Var(Z,)+Var(Z,) + 2Con(Z,, Z,).

Die Kovarianz einer Stichprobe ist gegeben durch
1 & _ _
cov(Z,,Z,)= n "1 Z(Zl,i - zl)(zz,i -Z,).
— 14
Der Korrelationskoeffizient wird aus der Stichprobe geschitzt mit
1, =cov(Z,,Z,)/s,s,. Er nimmt Werte zwischen -1 und 1 an (negative und

positive Korrelation). Die Variablen Z; und Z, heiBen wunkorreliert, wenn
p =0ist. Ist Z; = Z,, so spricht man von Autokorrelation.

Zufallsfunktionen

In der Geostatistik betrachtet man Variablen Z in Abhingigkeit vom Ort
X, x€R",n<3 (dh. Z(x) ist Zufallsfunktion), wobei i.a. angenommen wird,

daB der Erwartungswert von Z konstant ist und die Varianz existiert. Betrachtet
man z.B. den Wert von Z an zwei verschiedenen Punkten x;, x, dann ist

p(Z(x,),Z(x,)) die raumliche Autokorrelation, die von den Punkten x;, x;
abhiingt. Allgemeiner definiert man das Variogramm;

y(x,x,)= %Var[Z(xl) -Z(x, )] =Var(Z(x,)+Var(Z(x,) - 2Cov[Z(xl ), Z(x, )}-

Sind die Varianzen identisch (= C) und sei Cov(Z(x,),Z(x,))=C(x,,x,),
so gilt
y(x,,x,)=C-C(x,x,).

Eine Zufallsfunktion heift stationir (von der Ordnung 2), wenn

a) der Erwartungswert existiert und nicht vom Ort x abhingt:
E[Z(x)]=m = const
b) Fiir jedes Paar Z(x), Z(x+h) existiert die Kovarianz und diese hingt nur von
der Distanz h der Punkte ab:
C(h) = Cow(Z(x), Z(x + h)) = E[Z(x + h) * Z(x)]- m?,

wobei h einen Vektor im Ortsraum darstellt. Damit ergibt sich fiir das Vario-
gramm:
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y(h)=C(0)-C(h)

bzw. die rdumliche Autokorrelationsfunktion (Korrelogramm)

o
P0=co = "o

In der Geostatistik schwicht man die Stationarititsbedingung weiter ab: Eine
Zufallsfunktion heiBt intrinsisch, wenn die Inkremente [Z (x+h)-2Z (x)] eine
endliche Varianz besitzen, die von x unabhingig ist. Dann gilt

y(h)= %Var(Z(x +h)-Z(x))= E[(Z(x +h)-Z(x))* l Vx

Geostatistische VarianzmaBe

Gegeben sei ein Probenvolumen v und ein Block ¥ im Untersuchungsgebiet D.
Verwendet man den Proben-Mittelwert Z  als Schétzwert fiir den Blockmit-
telwert Z, » » 50 heiBit der Schétzfehler

o;.(v/V):E[(Z -7, ]

Ausdehnungsvarianz. Diskretisiert man die Probe v mit p Werten z(x;),
2(x3),...z(xy) und V" mit ¢ Werten , so ergibt sich

Hz. -z, )2]=E{[i;§2"‘f)"égzm )”

iiE[z(x 2+ =33 Hate pztx ) -— 3 E[z(x,.)z(xj)]-

i=1 q j=1 j'=1 Pq i=] j=

‘ul._.

Mit E[z(x,. )z(x, )]= C(x, —x,) +m” folgt hieraus im stationéiren Fall:
A RS NECREARILS 3 Y SRS IS, 3) oM
e_ i q T PqT
=C,v)+CWI,V)-2CF¥,v)
= 2}7(V,V) _}7(V’V) _7(V’V) .
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Ein Sonderfall dieser Formel ist gegeben, wenn man den Erwartungswert des
Blocks V' mit eciner gewichteten Summe der umliegenden Probenwerte
v={2,,2,,...,2,} schitzt. Es sei

Zﬂ z(x,), wobei Zﬂ. =1,dh. Z, ist ohne Bias,

i=1

dann ergibt sich die Schdtzvarianz

E[(Z;—Z,,)] 22,1y(x,,V) 7 V)- Zz/u]y(x x;).

i=l j=1

Diese Formel ist Ausgangspunkt fiir dic Ableitung des Kriging-Gleichungs-
systems: Das Minimum der Schitzvarianz als Funktion der Gewichte A; findet
man durch Differenzieren des Ausdrucks

Cb(ﬂ.l,lz,...,l”,v):E[(Z; —-Z,,)Z]—zu(zilli —1),

wobei die Nebenbedingung Z’Ii =1 iiber den Lagrange-Multiplikator v
eingefiihrt wird. Setzt man die partiellen Ableitungen

gf 27 (x,,V) - ZZA y(x ~Xx, ) 2v firi=1,.n

oD -
—=-2 z A -1
al) (_,':1 ! )

gleich Null, so erhilt man das Kriging-Gleichungssystem, dessen Lésung auf
die optimalen Gewichte 4, i=1,...,n fiihrt. Damit ist der beste lineare Schitzer
ohne Bias (BLUE) bestimmt. Die zugehérige minimale Kriging-Schitzvarianz
ergibt sich zu

=S ATV, x) -7V V).

i=]

Normal- und Lognormalverteilung

Die experimentellen Verteilungen einer Stichprobe konnen durch Vertei-
lungsmodelle angepalit werden, deren GesetzmiBigkeiten Riickschliisse auf die
Verteilung der Zufallsvariablen Z zulassen. Das bekannteste Verteilungsmodell
fur kontinuierliche Mefgroflen ist das der symmetrischen, glockenférmigen
Normalverteilung (Abb. Anh.-1).
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Flacheninhalt im Intervall + u*o

04 —

02 —

00 =

Abb. Anh.-1. Standardnormalverteilung N(O,1).

Zur Bestimmung von Ausreifern oder oberen/unteren Grenzwerten ist es
zweckmiBig zu wissen, dafl im Intervall[,u —u*o,u+u* 0'] fiir u=1 etwa
2/3 aller Werte liegen und fiir #=2 ca. 95% aller Werte.

In den Geowissenschaften liegen zumeist nichtsymmetrische, linksschiefe
Verteilungsfunktionen vor (Abb. Anh.-2), die nach einer Log-Transformation der
Datenwerte z; mit Hilfe des Normalverteilungsmodells beschrieben werden
konnen: Die Zufallsvariable Z ist log-normal verteilt, wenn die Variable ¥ = In(Z)
normalverteilt ist. Der Zusammenhang zwischen den Parametern ist dann wie
folgt:

Y =1n(2),
es sei

y E[Y], arithmetischer Mittelwert und

Sy Standardabweichung der log-Probenwerte.
Dann gilt fiir die Z-Parameter:;

E[Z]=m= exp(;v' +0,5:s ; ) Erwartungswert der Zufallsvariablen Z,

or=m’ (exp(s}z, ) —1) Varianz von Z.
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% P Jusimiiond
N %/ \ experimentell ermitielte Parameter
21 %%/ s it Mo, 5
' /
e
0.0 - %% //%/ R

Abb. Anh-2. Vergleich von Lognormal- und Normalverteilung mit rechnerisch gleichem
Mittelwert und gleicher Standardabweichung.

Die Berechnung von Mittelwert und Varianz mit Hilfe dieser Formeln ist nicht
zu empfehlen, da geringe Abweichungen der logarithmischen Parameter durch
das Potenzieren erhebliche Fehler bei der Berechnung der Z-Parameter ergeben.
In jedem Fall ist eine Kontrolle und eventuelle Korrektur notwendig (vgl. Journel
u. Huijbregts 1978). Es ist deshalb zweckmabBiger, die Perzentilwerte P, zu trans-
formieren, um Aussagen iiber die Wahrscheinlichkeit zu erhalten, mit der ein
Grenzwert z, tiber- oder unterschritten wird. Es sei

P,=P{Z>z,}=P{2y,}

>y, =y+u, *sy und Z, :exp{ya},

wobei u,der zu o gehdrige Tabellenwert der Standardnormalverteilung N(0,1)
ist.
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