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meinem Sohn David-Michael Schafmeister 

in Verehrung flir Michel David 



Geleitwort 

Dieses Buch "Geostatistik fur die hydrogeologische Praxis" von Prof. Dr. Maria­
Theresia Schafmeister ist ein willkommener Beitrag auf diesem Gebiet. Es ist 
eines der ersten Bucher seiner Art nieht nur in Deutschland, sondem weltweit. 
Sein Ziel ist es, Studenten und Praktikem 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 fiber einen langen Zeitraurn 
eine starke technische Komponente gehabt aufgrund ihres engen Bezuges auf 
mathematische Konzepte und physikalische Gesetze, mit denen die Stromung 
quantifiziert wird, urn GrundwasserdruckMhen, Brunnenf6rderraten, die Pro­
zesse der Grundwasseremeuerung, Grundwasserreserven und jiingst auch die 
Flu6raten von Grundwasserkontaminationen zu prognostizieren. Seit der Ent­
wicklung numerischer Techniken in den spaten sechziger Jahren ist die Grund­
wassermodellierung ein wichtiges Instrument fur solche Vorhersagen geworden. 

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

Geostatistik ist jetzt ein effizientes und leicht zu handhabendes Werkzeug 
geworden, das zuverlassige Schatzungen hydrogeologischer Parameter liefem 
kann als Eingabedaten fur Grundwassermodelle, oder einfach urn hydrogeo­
logische Karten anzufertigen. Der wirkliche Vorteil geostatistischer Methoden, 
wie z.B. Kriging, gegenuber konventionellen Methoden ist, daB sie auch ein Man 
der Unsicherheit der Schatzung bereitstellen. Fur den Ingenieur ist dieses 
wichtig, da er unbedingt wissen mufi, wie sicher oder unsicher seine Schatzung 
einer Kenngrofie 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 Ergebnisgro6en 
umgewandelt werden. 

Urn jedoch mit Geostatistik arbeiten zu konnen, mussen notwendigerweise 
zunachst ihre Prinzipien verstanden werden. Dann kann die Bestimmung der 
relevanten Charakteristika der Untersuchungsgro6en (Variogramm) und schlie6-
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lich deren Anwendung zur Schatzung oder Simulation erlernt werden. Das von 
Professor Dr. Schafmeister geschriebene Buch beabsichtigt, genau dies in 
einfachen Worten zu beschreiben, insbesondere fUr hydrogeologische Kenn­
groBen. Jedes Kapitel enthalt eine Fallstudie, in der der Leser klare Beispiele fUr 
das 'Warum' und 'Wie' der theoretischen Herleitung findet. 

Ich habe keinen Zweifel, daB dieses Buch eine wesentliche Hilfe fUr Inte­
ressierte in Deutschland sein wird, die hydrogeologische Problemstellungen mit 
Hilfe der Geostatistik losen 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 Bueh riehtet sich an Studenten der Geowissenschaften sowie an in der Praxis 
stehende Geologen und Ingenieure, die sieh mit Fragen der Grundwasserdynamik 
und Grundwasserbesehaffenheit beschi!ftigen. In den vergangenen Jahren hat 
sich - nieht zuletzt dureh die rasante Entwieklung auf dem EDV-Sektor - die 
mehr quantitative Beurteilung geowissensehaftlicher Prozesse zunehmend 
durehgesetzt. Hydrogeologen und Wasserbauingenieure sind hier traditionell 
stark engagiert. So geMrt heute die deterministische Modellierung von Grund­
wasserstromung und Stoffiransport zum Standardwerkzeug praktizierender 
Geologen. 

Von seiten der Lagerstattenforsehung kommen seit nunmehr 40 Jahren 
Impulse zur verbesserten Prognose von Rohstoffvorraten basierend auf wahr­
seheinliehkeitstheoretischen Grundsatzen. Neu war hierbei damals, daB der in 
allen Geowissensehaften - so aueh in der Hydrogeologie - entscheidende Orts­
bezug beriieksiehtigt werden kann. Diese Riehtung wird seitdem unter dem 
Sehlagwort "Geostatistik" weiter verfolgt und erforseht. 

Fur hydrogeologisehe Fragestellungen erweist sich die Angabe von Zuver­
Ulssigkeitssehranken der Prognoseergebnisse von zunehmender Bedeutung. Die 
realistisehe Modellierung des Untergrunds ist rur Bodenkundler und Hydro­
geologen gleiehermaBen Voraussetzung rur die Beurteilung der darin 
ablaufenden Prozesse. Fur diese Fragen bietet die Geostatistik Losungsansatze. 
Einfaehe, heutzutage leieht zugangliehe und preiswerte Computerprogramme 
wurden entwiekelt und konnten in der Praxis viel haufiger eingesetzt werden, 
wenn dem potentiellen Anwender die gar nieht so komplizierten mathematiseh­
statistisehen Grundlagen ein wenig vertrauter waren. Hierzu mOchte ieh einen 
kleinen Beitrag leisten. 

Das vorliegende Bueh wurde wahrend meiner Zeit als Wissensehaftliehe Assi­
stentin im Institut rur Geologie, Geophysik und Geoinformatik der Freien Uni­
versitat Berlin (FR Rohstoff- und Umweltgeologie) angefertigt. Es basiert zum 
einen auf den Erfahrungen, die ich beim Vermitteln statistiseher und geostati­
stischer Methoden an Studenten der Geowissensehaften - und hier ganz 
besonders der Hydrogeologie - maehte; zum anderen wurden die Beispiele, die 
ieh zur Illustration der theoretisehen Ausruhrungen verwende, zu einem gro6en 
Teil im Rahmen von Diplomarbeiten und Dissertationen entwiekelt. Folgende 
Bearbeiter und ihre 'Spezialthemen' seien genannt 
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Manfred Auer u. Fritjof Karnan~ 
Guntram Gutzeit u. Dirk Melchert 
Ingeborg von Campenhausen-Joost, 
Karen Eumann u. Annett Peters 
Dr. Elke K6sters 
Dr. Jobst Wurl u. 
Dr. Sommer von Jarmersted 
Ralf von Hassel 
Ralph Engelhardt 
Frank Birkenhake u. Dr. J6rg Tietze 

Antje Both u. Heike Hoffmann 

Sven P6hler 
Wolfgang GoBel 

krWerte in Norddeutschland 
Thermometrie & Kriging 
Pflanzenschutzmittel, Boden­
parameter & Geostatistik 
Thermometrie & Modellierung 

Berlin 
Mutivariate Statistik 
Simulation & Pumpversuch 
Fehler (statistische!!) 

kf -Werte in Kanada 
Modellierung & Linux 
Wasserhaushalt & Statistik 

Ulrike Maiwald u. Torsten Liedholz Hydrogeochemie 
Julien Harou GIS 
Gordon Bokelmann Thermometrie u. Variographie 

Prof. Dr. Asaf Pekdeger und Prof. Dr. Wolf dietrich Skala, beide Freie Univer-
sitiit Berlin, baben mich zu dieser Arbeit ermuntert. Dr. Heinz Burger engagierte 
sich bis zuletzt mit gro6em Interesse und sorgte sich auch urn die dem Geologen 
nicht so sehr gelaufige 'mathematische' Schreibweise. Sollten sich bier dennoch 
Mangel zeigen, so sind sie der Autorin allein zur Last zu legen. 

Prof. Gbislain de MarsHy verbindet in idealer Weise die Geostatistik mit dem 
Fach Hydrogeologie und bat mich - Entfernungen und Sprachbarrieren schlicht 
ignorierend - zu jeder Zeit unterstUtzt. Er und Prof. Horst D. Schulz, Universitat 
Bremen und ebenfalls ein erfahrener Kenner der Materie, ubernahmen die Begut­
achtung dieser als Habilitationsschrift an der FU Berlin vorgelegten Arbeit. 

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

(An)dreas, Andreas, Canaro et aI., Christian, David, Elke, Heiner, Heinz, 
Thea & Johannes, Jurgen, Katie, 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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In dieser Arbeit werden - wie es allgemein ublich ist - die geostatistischen 
Kenngrofien und auch die Methoden in ihrer Originalbezeiehnung, die meistens 
in Englisch ist, verwendet. Deutsche Obersetzungen klingen haufig schwerfallig 
und werden daher hier gar nieht erst versucht. Fur eine detaillierte Obertragung 
der englischsprachigen geostatistischen Grundbegriffe kann das "Geostatistical 
Glossary and Multilingual Dictionary" von Olea (1991) dienen. 

Die Dezimaltrennung verwendet das der deutschen Regelung ubliche ',' 
(Komma), davon ausgenommen sind einige Abbildungen, die englischsprachigen 
Veroffentliehungen entnommen sind bzw. mit Hilfe angloamerikanischer 
Software erstellt wurden. Hier gilt der '.' (Dezimalpunkt). 



1 Einflihrung 

In der Hydrogeologie sowie auch ganz allgemein bei der Behandlung von 
Umweltfragen, wie z.B. im Boden- und Grundwasserschutz, steht die Regiona­
lisierung wichtiger Kenngrofien von Anfang an im Mittelpunkt: Ohne eine Karte 
des Grundwasserspiegels oder der Grundwasserkontamination ist die Beurteilung 
der hydrogeologischen Situation und der sich daraus ableitenden Mafinahmen 
nicht denkbar. Die Berechnung numerischer Modelle der Wasserbewegung und 
des Stofftransportes in der ungesattigten Bodenzone oder im Grundwasserleiter 
ist ohne eine realitatsgetreue Gitterbelegung der raumlich variierenden 
hydrodynamischen Parameter nicht moglich. All diese Probleme erfordem 
praktikable und zuverlassige Regionalisierungsmethoden, die z.B. in der 
Geostatistik seit langem existieren. 

Das Ziel der hier vorgelegten Arbeit ist es daher, systematisch aile diejenigen 
geostatistischen Verfahren Zllsammenzustellen, die bei Aufgaben der raumlichen 
Modellierung hydrogeologischer oder auch - etwas weiter gefafit - umweltrele­
vanter Parameter eingesetzt werden konnen. Dazu wird jeweils fur eine Gruppe 
von Methoden der theoretische Hintergrund wiederholt. Anhand von Beispielen 
aus der praktischen Arbeit wird die Vorgehensweise illustriert. Abschliefiend 
werdenjeweils Vor- und Nachteile diskutiert. 

1.1 
Geostatistik 

Unter dem Kurzbegriff "Geostatistik" wird heute eine geowissenschaftliche 
Spezialdisziplin zusammengefafit, die durch Matheron (1965) als "Theorie des 
Variables Regionalisees et leurs Estimation" ("Theorie der Orstabhangigen 
Variablen und ihrer Schatzung") eingefuhrt wurde. Dieses Spezialfach beschaf­
tigt sich mit der raumlichen Variabilitat von ortsabhangigen Variablen (Re V)l. 
Dabei geht es zunachst urn die quantitative Erfassung der raumlichen Variabilitat 
und deren mathematischen Beschreibung (Strukturanalyse) und anschlieBend urn 
die Erstellung eines raumlichen Modells der ortsabhangigen Variablen. Dieses 
Modell kann durch Interpolation mit Hilfe eines Verfahrens aus der Familie der 

1 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 liiBt (De Marsily 1986). 

M.-T. Schafmeister, Geostatistik für die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999



2 1 Einftihrung 

Kriging-Schtitzer oder anhand stochastischer Simulationsmethoden erzeugt 
werden. 

Die Kenntnis der raumlichen Variabilitat einer ortsabhangigen Me.6grOBe 
erofi'net zusatzlieh die Moglichkeit, MaBe zu definieren, mit deren Hilfe Un­
sicherheiten und Risiken quantifiziert werden konnen. 

1.1.1 
Ziele und Aufgaben der Geostatistik 

Die etwas mi.6verstandliche Bezeichnung "Geostatistik" fuhrt immer wieder zu 
der Auffassung, es handele sich hierbei schlicht urn die statistische Interpretation 
geowissenschaftlieher KenngrOBen. Dem ist nieht 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 
trim auf beinahe alle me.6- bzw. bestimmbaren Kenngro.6en in den Geowissen­
schaften und somit auch in der Hydro- oder Umweltgeologie zu: piezometrische 
Hohen, hydraulische Parameter, Daten zur Qualitat des Grundwassers, 
bodenphysikalische Kenngro.6en und Bodenkontaminationen, all diese Variablen 
weisen einen Ortsbezug auf und konnen aufgrund dessen in Form von Karten 
dargestellt werden. 

Strenggenommen beschranken sieh die geostatistischen Verfahren auf die 
Behandlung der lokalen Variabilitat einer ortsabhangigen Variablen; regionale 
Trends oder Periodizitaten werden besser mit der Regressions- bzw. der Fourier­
analyse bearbeitet. 

Zahlreiehe Standardwerke behandeln die theoretischen Grundlagen bzw. die 
praktische Arbeitsweise in der Geostatistik. Die wiehtigsten seien hier vorweg 
genannt: David (1977), Clark (1979), Joumel u. Huijbregts (1978), Akin u. 
Siemes (1988), Isaaks u. Srivastava (1989) und Wackemagel (1996) haben die 
grundlegenden Ideen theoretisch und anhand praktischer Beispiele aus der 
Lagerstattenvorratsberechnung illustriert. In den Dokumentationen geostati­
stischer Softwarepakete wie z.B.: BLUEPACK 3-D (Renard et al. 1985), Geosta­
tistieal Toolbox (Froidevaux 1990), GEOEAS (Englund u. Sparks 1991), GSLm 
(Deutsch u. JoumeI1992, 1997), VARIOWIN (pannatier 1996) oder GEOP (AG 
Mathematische Geologie, FU Berlin 1995) werden die geostatistischen Verfahren 
ebenfalls erlautert. Auf viele davon wird auch im folgenden immer wieder Bezug 
genommen. 

Allen genannten Werken ist jedoch gemein, daB sie sich ausschlie.Blich mit 
dem Einsatz geostatistischer Verfahren in Fragen der Rohstoffvorratsberechnung 
beschaftigen; seien es Erzlagerstatten, Edelsteinvorkommen oder Kohlenwasser­
stoffvorrate. Schlie.Blich nahm dieses Fach seinen Ursprung zu Beginn der 50-
Jahre, als der Bergbauingenieur D. Krige (1951) die Vorrate einer Goldlager­
statte (WitwatersrandlSiidafrika) berechnete. 

Grundsatzlich unterscheiden sieh die Fragen der raumlichen Modellierung 
von Erzvorkommen nieht von denen anderer ortsbezogener Variablen. Einige 
Autoren verwenden die geostatistischen Grundideen auf weiter entfemte 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 PortugaIs geschatzt, und Soares et al. (1997) simulieren die raum­
liche Verteilung einer epiphytischen Flechtenart, urn eine verbesserte Model­
lierung der Luftverschmutzung im Umfeld einer Kupfermine in Siid-Portugal zu 
erreichen. Wichtig bei der Behandlung dieser eher ungewohnlichen regionali­
sierten Variablen ist eine passende Definition des raumlichen Bezugssystems, das 
dann nicht unbedingt mehr den iiblichen Ortskoordinaten entsprechen mull. 

Schon sehr friih 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 KenngroBen 
umweltbezogener Facher, wie der Bodenkunde, Hydrogeologie, Klimaforschung, 
gegeniiber den Problemen der Vorratsberechnung von Lagerstatten: MeBgroBen 
aus letztgenanntem Themenkreis sind, wenn man einmal von produzierenden 
Kohlenwasserstoffeldem absieht, in menschlichen Zeitraumen 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 ProzeB ableiten laBt. 
Dies betrifft z.B. solche Parameter, die die Qualitat des Bodens, Grundwassers 
oder der Luft beschreiben und deren raumliche Verteilung in einem hohen Grade 
von einer anhaltenden Stromungsbewegung bestimmt werden. Dieses Phanomen 
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 
Verhaltnis zu derjenigen im Lagerstattenbereich stehl. Sind dort einige Tausend 
Probenpunkte durchaus normal, so haben Hydrogeologen, Bodenkundler und 
Klimaforscher haufig nur wenige (grOBenordnungsmaBig 10 bis 50, maximal 
100) MeBstellen in einem Untersuchungsraum zur Verfiigung. 

Gerade dieser Punkt erschwert mitunter den Einsatz geostatistischer Verfah­
reno Dennoch ist ihre Verwendung sinnvoll, da nur geostatistische Verfahren die 
quantitative Betrachtung der Zuverlassigkeit 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 ortsabhangigen Varia­
bien wiederholt und eine Einfiihrung in die Variogrammanalyse gegeben, die die 
Basis einer jeden geostatistischen Untersuchung bildel. 

Das nachste Kapitel beschiiftigt sich mit der raumlichen Schatzung von 
hydrogeologischen KenngroBen. Das Kriging wird erlautert, und spezielle 
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Methoden der Krigingschatzverfahren, die vor allem bei zeitlich veranderlichen 
Kenngrofien der Hydro- und Umweltgeologie sinnvoll eingesetzt werden konnen, 
werden vorgestellt. 

Der Beriicksichtigung der multivariaten Merkmale der meisten qualitats­
bezogenen Fragestellungen (z.B. Grundwasserbeschaffenheit) tragt ein weiteres 
Kapitel Rechnung. 

Ein spezielles Kapitel wird einer Methode gewidmet, die sich nicht nur im 
Lagerstattenbereich sondern vor allem in jiingster Zeit bei Fragen der Model­
lierung von Schadstofl'transport im Grundwasser durchgesetzt hat: die Methode 
der stochastischen Simulation von hydrodynamischen Kenngr06en. Ihre theore­
tischen Grundlagen und praktische Einsatzmoglichkeiten werden dargelegt. 

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

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

1.3 
Quantitative Hydrogeologie 

1.3.1 
Hydrogeologische Modelle 

Verschiedene ModellbegrifIe werden in den Geowissenschaften verwendet. 
Grundsatzlich mufi zwischen solchen Modellen, die einen physikalischen oder 
chemischen Prozefi nachbilden (prozeBmodell), und solchen unterschieden 
werden, die in irgendeiner Form dazu verhelfen, ein raumliches Bild einer 
MeBgr06e zu erstellen (statisches Raum- oder Flachenmodell), das seinerseits die 
Grundlage fur ein ProzeBmodell sein kann. 

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

In den folgenden Kapiteln wird jedoch auch immer wieder von statistischen 
bzw. geostatistischen Modellen die Rede sein. Zunachst sind dies Modellannah­
men zu statistischen Verteilungsfunktionen (Normal-, Lognormalverteilung) oder 
mathematische Modellfunktionen, die die raumliche Variabilitatsstruktur (Vario­
grammtypen) beschreiben. Auch kann z.B. ein Faktorenmodell (Faktoren- bzw. 
Hauptkomponentenanalyse) entwickelt werden, das stellvertretend fur das 
hydrochemische Muster eines Grundwasserleiters steht. 
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Die Behandlung hydrogeologischer Problemstellungen setzt das Verstandnis der 
zugrunde liegenden physikalischen und chemischen Prozesse sowie eine 
riiumliche Vorstellung der geologischen VerMltnisse voraus. Hierzu werden 
zunachst gedankliche Modellvorstellungen entwickelt und in mathematischer 
Form beschrieben. Diese Modellvorstellungen werden im Zuge steigender Lei­
stungsflihigkeit, Zuganglichkeit und Bedienungsfreundlichkeit von Computem 
(GroBrechnem, Workstations oder PC's) in Programmcodes umgesetzt und sind 
jedem Geowissenschaftler zuganglich. 

In der Hydrogeologie finden die folgenden Modelle Anwendung: Hydrogeo­
chemische Modelle berechnen chemische Gleichgewichtszustande in waBrigen 
Lasungen mit Hilfe thermodynamischer Gleichungen. Hier sind zu nennen 
PHREEQE, SOLMINEQ2. 

Deterministische Grundwasser- und Bodenmodelle simulieren die Fluidbewe­
gung und darauf aufbauend den Transport von gelasten Stoff en oder warme in 
der grundwassergesattigten Zone bzw. in der Bodenzone mittels partieller 
Differentialgleichungen auf der Basis kleiner diskreter Volumenelemente (REV) 
des geologischen Karpers. Die derzeit gebrnuchlichsten Programmcodes verwen­
den Finite-Differenzen (MODFLOW, MT3D, ASM, MOC, HST3D) oder Finite­
Elemente (FEFLOW), Methoden zur raumlichen Reprasentation der Grund­
wasser- bzw. BodenkenngraBen. 

Eine Kombination dieser Modelle mit den obengenannten hydrochemischen 
Modellen gelingt zumindest fUr eindimensionalen Transport in PHREEQM, 
CoT AM oder POLLUTE unter Berucksichtigung von Diffusion, Ionenaustausch 
und Sorption. 

Vor allem die detenninistischen Boden- und Grundwassermodelle erfordem 
eine geometrische Vorstellung der geologischen VerMltnisse, d.h. ein Modell, 
das LagerungsverMltnisse und lithologische Ausbildung von Grundwasserleitem 
und Grundwasserhemmem widerspiegelt und diese Information zur weiteren 
Nutzung computerlesbar verfiigbar macht. Hierzu worden 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 Geograpbische Infonnationsysteme eingesetzt, urn die 
Vielzahl von Daten, die fUr ein Untersuchungsgebiet von Bedeutung sind, zu 
verwalten und miteinander in Beziehung zu setzen. Ein wesentlicher Nachteil 
gangiger GIS-Software ist ihre Beschrankung auf zwei Dimensionen, also auf 
Bezugsflachen, wahrend die vollstandige Beschreibung geologischer Karper bzw. 
geologischer Prozesse auch die dritte Dimension der Tiefe und die vierte 

2 FOr Referenzen der Computerprogranune wird auf das Literaturverzeichnis verwiesen. 
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Dimension der Zeit mit einschlie6t. Der Versuch, unter Verwendung der GIS 
Funktionen die eigentliche Proze6modellierung 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 zunehmendem MaBe werden in die genannten Programmsysteme zur 
geologischen Modellierung auch geostatistische Methoden zur Regionalisierung, 
also zur raumlichen Reprasentation geologischer und hydrogeologischer Kenn­
groBen, in die Benutzerumgebungssoftware von Grundwassermodellen integriert. 

1.3.2 
Geostatistik in der Hydrogeologie 

Hydrogeologische Themenkomplexe bilden schon seit den Ursprungen 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 ortsabhangigen Variablen und ihrer praktischen Einsatzmoglichkeit 
widmet. Ein weiteres Lehrbuch zur Geostatistik, "Geoestadistica - Aplicaciones a 
la bidrologia subteminea" (in spanisch, Samper-Calvete u. Carrera-Ramirez 
1990), bezieht sich ausschlieBlich auf deren Anwendung auf hydrogeologische 
Fragen, bleibt aber dennoeh sehr der theoretischen Ableitung geostatistischer 
Methoden verhaftet. 

In den fruhen Jahren wird das geostatistische Interpolationsverfahren Kriging 
gerne bei der Konstruktion von GrundwassergleichenpUinen eingesetzt, vor aHem 
auch wegen der Angabe von Vertrauensgrenzen der raumlichen Schatzung 
(Delfiner 1976, Delhomme 1978). 

Etwa zur selben Zeit erscheint ein Anwendungsbeispiel der raumlich 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 
noeh heute gerne verwiesen wird, wenn praktiscb.e LeitfMen zur Behandlung 
hydrogeochemischer Daten veroffentlicht werden (DVWK Schriften 89, 
"Methodensammlung zur Auswertung und Darstellung von Grundwasser­
beschaffenheitsdaten" 1990). 

Ebenfalls sehr fruh entdecken Hydrogeologen (Delhomme 1979) und 
Erdolgeologen den Vorteil einer probabilistischen Herangehensweise bei der 
Bereitstellung von Parametern, die die Fluidbewegung (z.B.: Grundwasserstro­
mung) und den Transport geloster Stoffe wesentlich bestimmen. Diese Parame­
ter, wie z.B. Transmissivitat und Durchlassigkeitsbeiwert, sind wichtige Ein­
gangsgroBen in numerischen Stromungsmodellen und weisen zumeist eine hoch 
variable raumliche Struktur auf. 

Ein Mitte der siebziger Jahre entwickeltes Verfahren der stochastischen 
Simulation ortsabhangiger Variablen, die Turning aands Methode, erwies sich 
noch als recht unhandlich; jedoch seit Beginn der neunziger Jahre sind 
Simulationstechniken wie die Sequentielle Indikator Simulation (G6mez­
Hernandez u. Srivastava 1990) aus dem Bereich der Grundwassermodellierung 
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nieht mehr wegzudenken. Zahlreiche Autoren machen sieh diesen Ansatz der 
Simulation von Eingangsparametem zunutze; nur einige seien hier stellver­
tretend genannt: Schafmeister (1990), Teutsch et al. (1990). 

Eine ideale Verbindung dieser probabilistischen Siehtweise mit der stark 
deterministischen Komponente der Grundwasserstromung gelingt durch Nutzung 
der Simulationsmethoden bei der Inversen Modellierung. Hier wird die Konditio­
nierung (Einbindung) der raumlich simulierten Stromungsparameter nicht nur an 
die Datenwerte allein, sondem auch an gemessene Potentialfelder erreieht, urn 
ein wirklieh realistisches, an die regionalen Gegebenheiten angepafites Stro­
mungsfeld zu erzielen. Namengebend fur 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
satzliche Informationsquelle haben sieh neben anderen vor allem Myers (1992), 
Christakos (1992) oder Neutze (1995) im Zusammenhang mit der Interpolation 
von Luftverunreinigungen beschaftigt. 

Nicht aile Arbeiten konnen in diesem kurzen Riickblick iiber die Rolle der 
Geostatistik in der Hydrogeologie bzw. den Umweltwissenschaften genannt 
werden, da - gerade in den vergangenen Jahren - viele wissenschaftliche Ver­
ofi'entlichungen zu diesem Thema erschienen sind. Einen Hohepunkt bildete 
dabei der KongreB geoENV'96 in Lissabon im November 1996, der sieh aus­
schlieBlich diesem geostatistischen Arbeitsfeld widmete und daher "nur" 
Umweltwissenschaftler, d.h. Hydrogeologen, Bodenkundler, Okologen, Klima­
forscher und selbst Biologen, mit Mathematikem und Geostatistikem zusammen­
fuhrte. 

Die hier vorgelegte Arbeit soli einen kleinen Beitrag dazu leisten, die gar nieht 
so komplizierte mathematisch-statistische Betrachtungsweise hydrogeologischer 
und umweltwissenschaftlieher Fragestellungen den praktizierenden Geowissen­
schaftlem und Studenten nahezubringen. 



2 Riiumliche Struktur von Boden- und 
Grundwasserleitereigenschaften 

2.1 
OrtsabhAngige Variable (ReV) 

Die Theorie der ortsabhangigen Variablen ("Variables Regionalisees") im Sinne 
Matheron's (1965) behandelt Zufallsvariablen, die einen raumlichen Bezug 
aufweisen. Danach sind die meisten umweltgeowissenschaftlichen KenngroBen, 
zu denen insbesondere auch hydrogeologische und bodenkundliche Daten zahlen, 
als ortsabhangige Variablen (ReV) zu verstehen. 

Aufrund der schlechteren Zuganglicbkeit zu Informationen uber 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 
KenngrOBen gemessen werden, ein Modell der raumlichen Ausbildung und 
zeitlichen Entwicklung eines geologischen KOrpers oder Prozesses zu bilden. Die 
Kenntnis der raumlichen Variationsstruktur ortsabhangiger Variablen, die mit 
Hilfe der Variographie untersucht werden kann, bildet die Grundlage fUr alle 
geostatistischen Verfahren zur raumlichen Modellierung geowissenschaftlicher 
Variablen. 

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

Bei der Bearbeitung hydrogeologischer Daten moB die Stutzung der Informa­
tionen beachtet werden. Unter Stutzung (support) ist im geostatistischen Sinn die 
GroBe 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 Bohrkems oder eines Abbaublockes 
gewonnen werden, weisen zumeist die gleiche Stutzung auf oder lassen sich 
vergleichsweise einfach vereinheitlichen. Hydrogeologische Daten werden dem­
gegenuber fUr die unterschiedlichsten StUtzvolumina und Formen angegeben: der 
Grundwasserstand bzw. die DruckspiegelhOhe gilt als punktformiger MeBwert; 
die Transmissivitiit dagegen bezieht sich auf eine Grundwasserleitermachtigkeit 
und wird anhand von Pumpversuchen bestimmt, die ein nicht exakt einzugren­
zendes Volumen des GrundwasserkOrpers erfassen; AbfloBspenden schlieBlich 
weisen eine flachenhafte Stiitzung auf. 

Tabelle 2.1 nach Teutsch (1992) faBt die wichtigsten hydrogeologischen Daten 
und ihre Erkundungsmethoden in Gruppen zusammen. Daneben sind die Dimen-
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sionalitat der Stiitzung ond der Erkundungsma6stab angegeben. Der Erkun­
dungsmlillstab ist hier nach Dagan (1986) folgenderma6en definiert: 01 
bezeichnet den Laborma6stab mit einer typischen Lange (z.B. Lange des Bohr­
kerns), die den I m (10° m) Bereich nicht iiberschreitet. Unter 02 wird der lokale 
Skalenbereich (local scale) von 10 bis 100 m (101 bis 102 m) verstanden. Der 
regionale MaBstab (regional scale) mit Langen von 1 bis 100 km (103 bis 105 m) 
wird mit 03 gekennzeichnet. 

Tabelle 2.1. Obersicht hydrogeologischer Variablen, ihrer giingigen Erkundungsmethoden, 
Oimensionalitlit und MaBstab (veriindert nach Teutsch 1992). 

Variablen­
gruppen 
Geometrie, Lithologie 
(Aquifermachtigkeit, 
-sohle u.a.) 

Wasserstand 
Flurabstand 
klimaabhiingige Daten 
Niederschlag, 
Temperatur 
Grundwasserneubildung 

Abflu/3 

Hydraulische 
Durchliissigkeit 
(z.B. Transmissivitlit, 
kr-Wert) 

Transportparameter 
Grundwasserqualitlit 

~ispersion, effektive 

Porositlit 

Adsorption, Abbau 

Erkundungsmethode 

Bohrungen 
Geoelektrik 
Seismik 
Bohrlochgeophysik 

Beobachtung in Grund­
wasserme/3stellen 

meteorol. Stationen 

Lysimeter, Wasser­
haushaltsberechnung 
Abflu/3messung 

Pumpversuch 
Slug-Test 
WD-Test 
Pumpen und 
Flowmessung 
Geoelektrik 
Seismik 
Bohrlochgeophysik 
Permeameter 
Siebanalysen 

Art der 
Bestimmung 

Oim. MaBstab des 
Bezugsraums 

Feld direkt I Dl-02 
Feld indirekt 2-3 02-03 
Feld indirekt 2-3 02-03 
Feld indirekt I Dl-02 

Feld 
Feld 

Feld 

Feld 

Feld 

direkt 
direkt 

direkt 

indirekt 

indirekt 

o 
o 

2 

2 

Feld direkt 2 
Feld direkt 1 
Feld direkt 2 - 3 
Feld direkt 2 - 3 

Feld indirekt 2 - 3 
Feld indirekt 2 - 3 
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(Feld = Feldmethode, Labor = Labormethode, Ma/3stab: Dl = Labor, 02 = lokal, 03 = regional) 
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Neben der Stiitzung einer Probe und dem Erkundungsmafistab ist die 
GroBenordnung ihrer raumlichen Variabilitat von wesentlicher Bedeutung. 
BekanntermaBen ist die raumliche Variabilitat des effektiv nutzbaren Poren­
volumens (ne) gering verglichen mit der des Durchlassigkeitsbeiwertes (kj ), der 
innerhalb weniger Meter vertikal wie lateral urn mehrere Zehnerpotenzen vari­
ieren kann. Der Uingenmafistab (L) dieser Untergrundheterogenitat wird mit 
Verfahren der geostatistischen Strukturanalyse abgescMtzt. 

Das VerMltnis der GroBenmaBstabe des Untersuchungsraumes (I), der 
Probenstiitzung (D) und der raumlichen Heterogenitat (L) wird als Skalen­
bierarcbie bezeichnet und bestimmt wesentlich die Modellbildung in der Hydro­
geologie (Teutsch 1992, Dagan 1986). 

2.2 
Raumliche Strukturanalyse - Variographie 

2.2.1 
Theoretische Grundlagen 

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

Die ortsabMngige Variable (ReV) wird als Zufallsvariable Zj betrachtet, die 
am Punkt Xj Werte annehmen kann, die durch eine Wahrscheinlichkeitsfunktion 
bedingt sind. Eine Menge von Zufallsvariablen in einem Gebiet D (Einzugsge­
biet, Aquifer) heiBt Zufallsfunktion (RF). Eine MeBkampagne liefert eine Anzahl 
(i= I, .. ,k) Beobachtungen, d.h. eine Realisation der Zufallsvariablen. 

2.2.1.1 
Geostatistische Grundannahmen 

Die Homogenitlitsannahme. Da mit einer Probe an einem Ort Xj keine Aussagen 
statistischer Art gemacht werden konnen, nimmt man an, daB sich aIle Zj in D in 
gewissem Sinne gleich verhalten (Abb. 2.1): das theoretische Gedankenmodell 
geht davon aus, daB in jedem Punkt Xj eine Verteilungsfunktion p(Z) existiert, 
aus der zufallig die Probe Zj realisiert wurde. Da in der Realitat die Verteilungs­
funktion p(Z) natiirlich nicht untersucht werden kann, wird angenommen, daB 
sich die Verteilungsfunktion p(z), die anhand der k Proben im Gebiet gescMtzt 
werden kann, und die lokale Verteilungsfunktion p(Z) gleichen. Mit diesem Trick 
erMlt man k Realisationen der Zufallsfunktion und kann ihre statistischen 
Eigenschaften beschreiben. 

Der erste Schritt einer Strukturanalyse ist die Modellierung der Vertei­
lungsfunktion (Wahrscheinlichkeitsdichte) der ortsabMngigen Variablen bzw. 
die Schatzung der sie beschreibenden Momente. Dabei stellt die Ermittlung 
reprasentativer ScMtzer fur Mittelwert und Varianz einen wesentlichen Punkt 
dar. 
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Die meisten hydrogeologischen Variablen (z.B.: Stotlkonzentrationen im 
Grundwasser) zeigen linksschiefe Verteilungsfunktionen (positive Sehiefe), die 
sieh dureh Lognormalverteilungen am besten modellieren lassen. Viele Variablen 
(z.B.: krWerte) zeigen jedoch aueh naeh einer entspreehenden Datentrans­
formation Verteilungen, die dureh die gangigen Modelle (Normal-, Lognor­
malverteilung) nieht hinreiehend beschreibbar sind. Hier sollte ein Verfahren der 
Nieht-parametrisehen Methoden der Geostatistik (Indikatorkriging, -simulation) 
angewendet werden. 

Ais naehstes mu6 die raumliehe Variabilitat, d.h. das autokorrelative Verhal­
ten der ortsabhangigen Kenngro6e quantitativ besehrieben werden. In Analogie 
zur Zeitreihenanalyse, die fur die Analyse zeitlieh regelmaBig erhobener Daten 
das Autokorrelogramm vorsieht, wurde das (Semi-) Variogramm1 entwiekelt. 1m 
Untersehied zum Autokorrelogramm ist das Variogramm nieht auf eine Dimen­
sion besehrankt und kann aueh unregelmaBig im Raum verteilte Me6werte unter­
suehen. 

Abb.2.1 MeBwerte einer Zufallsvariablen Z(x) in Domiine D. Die Verteilungsfunktion p(Z) im 
Punkte XI wird durch das Histogramm der Proben ZI (i=i, .. ,k) geschiitzt. 

Wie eingangs erwahnt, werden aile Zj an den Orten Xj als Zufallsvariablen be­
traehtet. Kovarianz und Korrelation zweier Zufallsvariablen X und Y sind in der 
bekannten Weise definiert: 

Kovarianz: 
erxr = Cov(X Y) = E[(X-E[X]) (Y-E[Y)] (2.1) 

Korrelationskoeffizient: 
Pxy = Cov(X, Y)/ <Tx <Ty (2.2) 

1 Der KOrze wegen wird im folgenden nur der Begriff Variogramm fOr Xh) anstelle der korrekten 
Bezeichnung Semivariogramm verwendet. 
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Werden die Variable X durch die Variable Z am art Xi und die Variable Y 
durch Z am art Xj ersetzt, wobei Xj von Xj durch den Vektor h getrennt ist, kann 
Gl. (2.1) wie folgt geschrieben werden: 

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

Mit den Varianzen 
Oj2 = E[(Z(x) -E[Z(X)])2] und 0i2 = E[(Z(x+h) -E[Z(x+h)]i] (2.4) 

wird die Autokorrelation zwischen Z(x) und Z(x+h) zu: 
p-'h) = d(h)/Oj 0'2 . (2.5) 

Stationaritlit. Die Zufallsvariable Z ist dann stationar, wenn die Verteilungsfunk­
tion im Betrachtungsraum D unveranderlich ist. Die Stationaritat 2. Ordnung 
(schwach stationar) liegt vor, wenn die heiden ersten Momente (Mittelwert und 
Standardabweichung) der Verteilung in D gleich bleiben. 

Mittelwert: 
E[Z(x)] = m V X, (2.6) 

Varianz: 
E[(Z(x) - m)(Z(x+h) - m)] = d(h) = C(h) (2.7) 

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

r(h) = 1h Var(Z(x) - Z(X+h». (2.8) 

z(x) 

~ 

----- /oka/e Drift 

--- - g/oba/er Trend 
x 

Abb 2.2 Unterscheidung von lokaler Drift und globalem Trend der Zufallsvariablen z(x). 
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Die Intrinsische Hypothese. Wenn die Inkremente [Z(x)-Z(x+h)J stationar sind, 
gilt die Intrinsische Hypothese. Haufig mufi auch diese Hypothese abgeschwacht 
werden, d.h. der Mittelwert hangt 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 Stationaritat der Inkremente (Intrinsische Hypothese) bedeutet nicht unbe­
dingt, da6 auch die Zufallsvariable Z selbst stationar sein mufi. 

2.2.1.2 
Das experimenfelle Variogramm 

Das Variogramm wird durch das experimentelle Variogramm y(h) abgeschatzt. 

0.06 

[%2J 

0.04 

C 

0.02 

0.00 

1 N 

r(h) = 2N(h) 'tt(z(x;)-z(X; + h)) 2 (2.9) 

mit N(h) = Anz. der Probenpaare im Abstand h. 

y(h) 

• • 

60 
Distanz h [mJ 

• • 

90 120 

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

Die errechneten Variogrammwerte werden gegen den Abstand h aufgetragen 
und ergeben so eine Kurve, die die raumlichen Variabilitat der Me6gro6e 
quantitativ beschreibt. Der Erfahrung nach ahneln sich die Werte geowissen­
schaftlicher Kenngo6en innerhalb eines bestimmten Einflufibereichs. Beispiels-



2.2 Raumliche Strukturanalyse - Varlographle 15 

weise zeigen natiirliehe Grundwasserspiegel keine abrupten Spriinge bzw. ist bei 
gut losliehen, nieht sorbierbaren Grundwasserinhaltsstoffen aufgrund von Diffu­
sion und Dispersion nieht damit zu reehnen, daB hohe Konzentrationen quasi 
punktuell auftreten. Infolgedessen steigt La. das Variogramm im Ursprung steil 
an und flaeht von einer bestimmten Entfemung a an im Wertebereieh der 
Varianz der Daten ab (Abb. 2.3). Bildlieh gesprochen kann man sagen, daB "sieh 
die Variablenwerte von dieser Entfemung an nieht mehr gegenseitig beein­
flussen"; bei Distanzen jenseits der Reiehweite a unterseheiden sieh zwei 
Me6werte innerhalb des gesamte Variationsspektrums (Gesamtvarianz). 

2.2.1.3 
Das Variogrammodell 

Das experimentelle Variogramm dient der Beschreibung der raumliehen 
Variabilitat einer Me6gro6e. Darliber hinaus wird es im eigentliehen 
Sehatzvorgang (Interpolation mit Kriging) zur Bestimmung der Sehatzgewiehte 
verwendet. Hierzu muB eine Modellfunktion an das experimentelle Variogramrn 
angepaBt werden. Eine kleine Anzahl von Modellfunktionen hat sieh in der 
Praxis als ausreichend erwiesen. Jede von ihnen, allein definiert dureh zwei 
Kenngro6en (Reiehweite od. range a, und Sill C), eharakterisiert ein spezifisehes 
raumliehes Verhalten von ortsabhangigen Variablen: 

Das Sphlirische ModelL Es steigt im Ursprung linear an und erreicht im Abstand 
a den Sill (= Varianz d-z); es ist das am haufigsten verwendete Modell (s.a. 
Abb.2.3) 

{
C. {~.I~ _!. (1~)3} fur I~ ~ a 

y(h) = 2 a 2 a . 

C fur IhI > a 

(2.10) 

Das Exponentielle ModelL Es folgt einer Exponentialfunktion2• Dieser Vario­
grammtyp ist typisch flir krWerte. 

(2.11) 

2 Bei der Verwendung des Exponentiellen Variogrammtyps ist unbedingt darauf zu achten, daB 
bei der Variogrammanpassung und dem Regionalisierungsverfuhren der Parameter a in gleicher 
Weise verstanden wird: in GI. (2.11) erfaBt a ein Drittel der effektiven Reichweite a,ff, bei der 
95 % des Gesamtsills erfaBt werden. 
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Das GauJ'sche ModelL Dieser Modelltyp steigt im Ursprung sehr flaeh an; er 
eignet sieh fUr Iiiumlieh stetige Variablen (Grundwasseroberflaehen, Gelande­
bOhen) 

(2.12) 

Das Lineare ModelL Es steigt linear mit einer Steigung OJ = Cia 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 zunaehst flaeher an, bei 
p < 1 steigt es nahe dem Ursprung steil an und flaeht zunehmend ab, ohne jedoch 
einen Sill zu erreiehen. 

(2.13) 

Der Nugget-Effekt. Er ist eine Sonderform des linearen Modells mit der 
Steigung OJ = O. Der Bedeutung naeh hat eine Variable, deren Iiiumliehe Struktur 
einem reinen Nugget Effekt folgt, keine Iiiumliehe Erhaltungsneigung. 

Die oben angegebenen Variogrammfunktionen kannen miteinander zu 
geschaehtelten Variogrammen kombiniert werden (nested structure). Haufig mu6 
im Ursprung eines Variogramms der Nugget-Effekt (Co) mit einbezogen werden, 
wenn es scheint, daB das experimentelle Variogramm im Ursprung Dieht den 
Wert 0 annimmt (Abb. 2.3). In diesem Fall kann von einer "Punkt"-Variabilitat 
gesprochen werden, die entweder durch Mel}- oder Analysenfehler hervorgerufen 
wird oder ein Hinweis auf eine bereits hohe Variabilitat auf engstem Raum ist. 

FUr h = 0 ist immer J{h) = 0, da eine Mel}groBe an einem Ort x (zum 
Zeitpunkt to) Dieht unterschiedliehe Werte annehmen kann. 

2.2.1.4 
Rilumliche Anisotropien 

Die Iiiumliehe Struktur einer Variablen wird als anisotrop bezeiehnet, wenn das 
experimentelle Variogramm einen deutlieh abweiehenden Verlauf in unter­
schiedliehe Raumriehtungen aufweist: 

(2.14) 

mit 0° :5: aiJ :5:180° 

Anisotropien kannen nur erkannt werden, wenn experimentelle Variogramme 
in unterschiedliehe Raumrichtungen a mit kleinen Offnungswinkeln berechnet 
werden. 

Es ist ebenso moglieh, die experimentell errechneten Variogrammwerte J{h,a) 
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 gernacht 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 lrult sich zumeist durch die Entstehung des betrachteten 
geologischen Korpers erkUiren. Dreidimensional verteilte Daten zeigen fast 
immer eine deutIiche Anisotropie; die in vertikaler Richtung bzw. senkrecht zur 
Lagerung zu beobachtenden Reichweiten sind grundsatzlich urn ein Vielfaches 
kleiner als parallel zur Ablagerungsebene. Der schichtige geologische Aufbau 
fuhrt dazu, dafi das Variationsspektrurn einer Me6gro6e in Richtung der 
Ablagerung (i.A. vertikal) innerhalb kiinerer Abstlinde vollstlindig ausgeschOpft 
ist als senkrecht (LA. horizontal) dazu. Beispielsweise werden in quartliren 
Lockersedirnenten der norddeutschen Vereisungspahsen vertikale Anisotropien 
der hydraulischen Leitfcihigkeiten (kf ) von 1:4 bis 1:40 beobachtet Abb. 2.4 (s.a. 
Schafmeister 1990, Schafmeister u. Pekdeger 1990, Schafmeister u. De MarsHy 
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. 1m Kriging 
wird diese Form der Anisotropie beriicksichtigt, indem geschachtelte Vario­
gramme angepa6t werden, deren Einzelkomponenten in unterschiedlichen 
Raumrichtungen verschiedene Reichweiten haben, und ein sehr hohes Anisotro­
pieverhaltnis 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 Fallen wird die wahre raumliche Struktur nicht durch das 
experimentelle Variogramm sondem durch das sogenannte Residuenvariogramm 
widergespiegelt. Die Summe aus Residuenvariogramm x.h )res und der halben 
Drift (Gl. 2.15) bildet das experimentelle Variogramm x.h)* (Gl. 2.16): 

(2.15) 

mit m + (h) Mittelwert der Startpunkte 
und m-(h) mittelwert der Endpunkte aller Paare im Abstand h. 

y(h)* = y(h)res +O,5·d2 (h) (2.16) 

Die ganglgen, allgemein zuganglichen geostatistischen Programmpakete 
(V ARIOWIN, Geostatistical TOOLBOX, GSLm) liefem neben dem experi­
mentellen Variogrammwert x.h)* auch die Mittelwerte fUr Start- und Endpunkte 
aller Paare einer Distanzklasse Ihl (vergl. Gl. 2.15), aus denen sich das Residuen­
variogramm mit Hilfe eines Tabellenkalulationsprogrammes leicht errechnen 
Hillt Das Variogrammprogramm CROSSVA (pawlowsky 1986, verandert nach 
J.R. Carr) berechnet stets auch das Residuenvariogramm. 

2.2.2 
Vorgehen bei der Anpassung experimenteller Variogramme 

PC-Programme zur Berechnung von experimentellen Variogrammen (z.B. 
GEOEAS, V ARIOWlN) bieten zumeist auch die M6glichkeit der interaktiven 
Modellanpassung. Es gilt, die aus der Stichprobe ersichtliche raumliche Struktur 
mit Hilfe einer der genannten, zuiassigen Variogrammtypfunktionen zu beschrei­
ben: Zunachst wird ein Variogrammtyp gewahlt, der der Struktur einer Variablen 
am ehesten gerecht wird. Danach wird durch variieren der Parameter Sill, 
Reichweite und Nugget-Effekt eine groBtm6gliche Anpassung angestrebt Wie 
schon erwahnt, kann dazu die Addition einer oder mehrerer zusatzlicher Struktu­
ren notwendig werden (geschachteltes Variogramm). 



2.2 Riiumliche Strukturanalyse - Variographle 19 

Grundsatzlich konnen zwei unterschiedliche Ziele der Variogrammanpassung 
verfolgt werden: 

• Analyse und Interpretation der diumlichen Struktur einer ortsablUingigen 
Variablen (5. Fallbeispiel Kap. 2.2.3), 

• Wahl einer Modellfunktion fUr das Schiitzverfahren Kriging (s. Fallbeispiel 
Kap.3.1.6). 

1m letzteren Fall ist es zumeist ausreichend, eine gr66tmogliche Anpassung 
fUr kleine Distanzen, d.h. beschrlinkt auf den Bereich des Suchradius im Kriging, 
zu erreichen. Fur die erste Zielstellung sollte die gesamte riiumliche Struktur - im 
Variogrammursprung (Nugget-Varianz), im Anstiegsbereich und dariiber hinaus 
fUr gr66ere Distanzen (h > a) modelliert werden. 

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

Es ist immer sinnvoll, die experimentellen Variogrammwerte auch unter dem 
Aspekt der Zuverlassigkeit zu bewerten, was durch Plotten der Anzahl der 
Probenpunktpaare erleichtert wird. I. 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 DifIerenzenquadraten 
(s. Variogrammberechnung, Gl. 2.9) bestimmt werden, als nicht ausreichend 
repriisentativ gewertet werden sollten. 

Eine besondere Herausforderung stellt die Anpassung einer 2- bzw. 3-
dimensionalen Variogrammfunktion an eine anisotrope riiumliche Struktur dar. 
Eine wesentliche Voraussetzung ist es, daB ausreichend repriisentative gerichtete 
experimentelle Variogramme (Richtungsvariogramme) bestimmt worden. Die 
Variogrammanpassungsroutine des Programmpaketes V ARIOWIN erlaubt eine 
Anpassung einer 2-d anisotropen Variogrammfunktion simultan an die 
experimentell ermittelten Richtungsvariogramme. Bei weniger komfortablen Pro­
gramme, wie 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 uberschritten wird, in Bezug auf die 
Variogrammrichtung ein erster Hinweis auf Form und Hauptrichtung der 
moglichen Ansiotropie (Bokelmann 1998). 
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2.2.3 
Fallbeispiel: Variogrammanalyse 

2.2.3.1 
Strukturanalyse von BodenkenngrolJen einer ackerbaulich genutzten 
Fliiche 

1m Rahmen eines Forschungsvorhabens zur AufkUirung der fur den 
Pfianzenschutzmitteleintrag in das Grundwasser verantwortlichen Vorgange 
worden auf einem ackerbaulich genutzten Standort Sedimentparameter und 
Pflanzenschutzmittelgehalte im Boden anhand von 200 raumlich verteilten 
Proben geostatistisch untersucht. Die hier dargestellten Ergebnisse sind in Teilen 
in MattheS et aI. (1995), Bedbur et. aI. (1994), Gass (1993), Peters (1993), v. 
Campenhausen-Joost (1993) und Eumann (1993) niedergelegt. 

Das Untersuchungsgebiet. Das Versuchsfeld Ruhwinkelliegt ca. 35 km sudlich 
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Abb. 1.5. Interpolierte GeliindehOhen 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
stones (Gass 1993). Die Komgro6en dieser Kamessedimente schwanken 
zwischen sandigen Schluffen bis hin zu Mittel- und lagenweise auftretenden 
Grobsanden. Der Oberboden, dem die Bodenproben entnommen wurden, ist als 
grundwasserfeme typische Braunerde charakterisiert. Das 130 m x 140 m gro6e 
Testfeld gliedert sich morphologisch in ein im Westen gelegenes Plateau und 
eine ostlich davon N-S, verlaufende, tief eingeschnittene Senke mit Niveau­
unterschieden von bis zu 3,6 m (Abb. 2.5). 
200 Me6punkte worden statistisch zufallig auf diesem morphologisch stark 
differenzierten Feld fur eine Stichtagsbeprobung angeordnet. 1m folgenden wird 
die raumlich statistische Struktur ausgewahlter Bodenparameter sowie der 
Riickstandsgehalte des Pflanzenschutzmittels Terbuthylazin analysiert. 

pH-Werle. 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 urn den arithmetischen Mittel­
wert von 4,76 mit einer Standardabweichung von 0,36 (Abb. 2.6) und sind 
raumlich unkorreliert. 
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Abb.2.7. Richtungsunabhiingiges experimentelles Variogramm der pH-Werte. 

Rackstandsgehalte des Pjlanzenschutunittels Terbuthylazin (TBA) im Boden. 
Die Ruckstandsgehalte des als mobil einzustufenden Herbizides Terbuthylazin 
(TBA [J..l.g kg-I]) im Boden weisen eine positiv schiefe Verteilungsfunktion auf, 
die durch Logarithmieren der Werte annlihernd die Form einer Normalverteilung 
annimmt (Abb. 2.8). 
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Abb. 2.S. Hilufigkeitverteilung und kumulative Dichtefunktion der logarithmierten ROckstands­
gehalte des POanzenschutzmittels Terbuthylazin. 
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Die Richtungsvariogramme (Abb.2.9) deuten mit einem Nugget-Effekt von 
55 % der Gesamtvarianz auf eine nur sehr schwach ausgeprngte rnumliche 
Struktur hin. Die in allen Richtungen einheitlich kurze Reichweite von ca. 30 m 
ist eine zu&atzlicher Hinweis darauf, da8 das aIljiihrlich emeut applizierte 
Pflanzenschutzmittel auch aufgrund der Bodenbearbeitung eine nur schwach 
entwickelte rnumliche Struktur aufweist. 
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Abb. 2.9. Experimentelle Richtungsvariogramme der logarithmierten Rockstandsgehalte an mA. 
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 fUr das Sorptionsverhalten des Bodens gegeniiber organischen 
Verbindungen wichtiger Parameter. Eine erhOhte Verfilgbarkeit organischen 
Kohlenstoffs begiinstigt ebenso wie ein erhOhter Tonmineralanteil des Sediments 
die Adsorption von unpolaren organischen Stoff en, wie z.B. Pflanzenschutz­
mitteln (MattheB u. Isenbeck 1987), und verhindert oder verringert somit deren 
Eintrag in das Grundwasser. 

Die IDiufigkeitsverteilung (Abb. 2.10) von Corg kann aIs normalverteilt ange­
sehen werden. Fiinf Proben mit mehr aIs 1,6 % Corg miissen aIs statistische 
Ausrei6er betrachtet werden. Sie entstammen allesamt der Senke, einer Art 
morphologischen FaIle. Sie werden in der Variogrammanalyse nicht beriick­
sichtigt. Die einzelnen Richtungsvariogramme (Abb. 2.11) weisen keine syste­
matischen Abweichungen vom richtungsunabMngigen Variogramm auf, d.h. die 
deutlich erkennbare rnumliche Struktur ist isotrop. Der relativ hohe Nugget­
Effekt von 37 % der Gesamtvarianz spricht fUr eine noch stark ausgepragte 
ZufaIlskomponente dieser Variablen. 
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Abb. 2.11. Experimentelle Richtungsvariogramme des Gehaltes an organischem Kohlenstoff. 
Parameter des Variogrammodells: sphilrisch, Co = 0,01, C = 0,017, a = 80 m, isotrop. 

Der Korndurchmesser duJo Der Komdurchmesser dJO [mm] gibt diejenige Kom­
gro6e wieder, unterhalb der 10 Gewichtsprozent der Probe liegen. Sie ist somit 
ein MaB fur die feineren Komgro6enanteile eines Sedimentes, die einen wesent­
lichen Einflu6 auf das Porenvolumen und damit auf die DurchUissigkeit und die 
fur Sorption und Ionenaustausch zur Verfiigung stehende KomoberfHiche haben. 

Mit einem Mittelwert von 0,026 mm liegen die durWerte im Schluffbereich. 
Nach Logarithmieren der positiv schief verteilten Me6werte zeigt das Histo­
gramm (Abb. 2.12) eine deutlich bimodale Verteilung. Ein Vergleich mit der 
Probenpunktverteilung weist auf eine Herkunft detjeoigen darauf hin, daB die 
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groberen Korngemische (d}O" > 0,022 mm) vom Plateau im Westen des Test­
feldes stammen. 1m strengen Sinne ist hier die HomogenWitsannahme verletzt, 
da nicht davon ausgegangen werden kann, dafi das Histogramm der d}O"Werte 
ein zulassiges Modell der Verteilungsfunktion der Zufallsvariablen in jedem 
Punkt Xi des Gebietes ist. 
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Abb. 2.12. Hiiufigkeitsverteilung und kumulative Dichtefunktion der logarithmierten durWerte 

Die Richtungsvariogramme (Abb. 2.13) zeigen eine deutlich anisotrope 
raumliche Struktur, die durch Anpassung eines geometrisch anisotropen, spha­
rischen Modells abgebildet werden kann. Danach ist die Erhaltungsneigung in 
nord-sudlicher Erstreckung urn das 2,8-fache gro6er als in ost-westlicher 
Richtung. Die unterschiedlichen Sillwerte der experimentellen Richtungs­
variogramme lassen eine zonale Anisotropie vermuten. Jedoch liegen die 
Sillwerte innerhalb des Konfidenzintervalls von 0,43 ;5; d ;5; 0,64 (bei a. = 5 %) 
der Varianz, so daB eine echte zonale Anisotropie vernachlassigt werden kann. 

Die Nugget-Varianz ist mit 9,3 % der Gesamtvarianz als klein anzusehen. 
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Abb. 2.13. Richtungsvariogramme der logarithmierten dllrWerte. Parameter der Variogrammo­
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Wassergehalt des Bodens. Die narurliche Bodenfeuchte (Wassergehalt [%]) ist 
eine stark von den jungsten Regenereignissen und der GeUindeexposition abMn­
gige Gro8e. Abb. 2.14 zeigt, daB die hOchste Bodenfeuchte in der Senke und an 
dem windgeschutzten Osthang zu verzeichnen ist, wAhrend das Plateau sowie die 
dem Wind ausgesetzten WestlUlnge trockener sind. 

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

Die zonale Anisotropie wird in diesem Fall deutlich durch die nord-sOdlich 
verlaufende morphologische Struktur des Testfeldes beeinflu8t. In nord-sudlicher 
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. Demgegenuber ist 
die Variabiliti1t senkrecht zur Hauptrichtung der morphologischen Struktur 
gro6erl. 

3 Die Belilcksichtigung einer zonalen Anisotropie im Kriginggleichungssystem kann nur durch 
Verwendung eines gesch8chtelten Variogramms geschehen, bei dem durch Einsetzten eines 
hohen AnSisotropiefaktors (1:9999) die Variogrammstruktur einer Richtung fast vollstandig 
unterdrOckt wird (S.8. Deutsch u. Joumel 1992, 1997). 
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Abb. 2.14. Interpolierte Karte des Wassergehaltes (schraffiert) und Isohypsen der Geliindeober­
fliiche. 

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

ZusammenJassung. Abschliellend kann fur die hier vorgestellten ortsabhangigen 
Bodenparameter, die auf einem ackerbaulich genutzten Feld in hoher Dichte (1,1 
Proben pro 100 m2) bestimmt wurden, eine Hierarchie der raumlichen Variabi­
litatsstruktur abgeleitet werden (Tabelle 2.2): Danach mull die Variabilitat des 
pH-Wertes in diesem Gebiet als raumlich absolut zufiillig eingestuft werden. In 
keiner horizontalen Raumrichtung ist eine autokorrelative Struktur zu erkennen. 

Der Riickstandsgehalt des Pflanzenschutzmittels Terbuthylazin (TBA) weist 
mit seiner noch sehr hohen engraumigen Variabilitat (Nugget-Effekt) eine wenig 
entwickelte raumliche Erhaltungsneigung auf. Nur geringfiigig besser ausgebildet 
erscheint die raumliche Erhaltungsneigung des organischen Kohlenstoffgehaltes 
(Corg). Bei beiden Parametern kann dieses auf die ackerbauliche Bearbeitung des 
Bodens, d.h. auch auf die regelmafiige Umpfliigungen zuriickgefuhrt werden. 
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Abb. 2.15. Hliufigkeitsverteilung und kumulative Dichtefunktion des Bodenwassergehaltes. 

8 
y(h) 

7 

6 

5 

4 

3 

2 

o 20 
[m] 

40 

+ 

60 

o 
+ 
o 

o 
+ + - - - - - - - -

+ 

80 

Ihl 
100 

Wassergehalt ['MI) 

o cmnldlrektl..,al 

~ 11,=0 

+ di,=90 

isotrcpes Medell 

aniscl,cpes Modell 
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haltes. Parameter des isotropen Modelltyps: sphiirisch, Co = 0,3, C = 4,7, a = 35 m. Zonale 
Anisotropie: CN-S = 2,9, CE-W = 6,3. 

Demgegenuber fallt die sehr ausgepragte raumliche Struktur der Variablen 
KomgroBe (dlO) auf: bier wird die deutliche geometrischen Anisotropie in nord­
slidlicher Erstreckung von einem vergleichsweise kleinen Nugget-EtIekt beglei-
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tet. Ahnliehes gilt flir den Bodenwassergehalt, dessen AbWingigkeit von der 
lokalen morphologischen Struktur besonders augenfiillig ist. 

TabeUe 2.2. Hierarchie der riiumlichen Abhllngigkeit der Bodenkenngr08en eines ackerbaulich 
genutzten Testfeldes. 

Variable pH-Wert 

bevorzugte 
Richtung? isotrop 

engriiumige 
Variabilitat 100% 

[% der Varianz] 

Erhaltungs- keineAuto-
neigung? korrelations-

[in Bezug zur struktur 
Gebietslange] 

2.2.4 
SchluBfolgerungen 

Ptlanzenschutz-
mittelrilck-

standsgehalt TBA 

isotrop 

>50% 

a'" 1/6 

organischer KomgrBOe Wasser 
Kohlenstotr- dIO gehalt 
gehaltC..,. 

geometrische zonale 
isotrop Anisotropie Anisotropie 

1:2,8 1:2 

<40% <10% «10% 

a ",2/5 a'" 1/5 - 3/5 a'" 1/6 

Mit Hilfe der Variograpbie lassen sieh ntumliehe Strukturen von - wie bier -
BodenkenngroBen, aber aueh von anderen umweltrelevanten Parametem gut 
erkennen und quantitativ mit Hilfe eines Modells beschreiben. 

Sieht man einmal von zeitliehen Fluktuationen der Parameter ab, so hat das 
unterscbiedliehe ntumliche Verhalten einen EinfluB auf die optimale Planung der 
Probenahme. GrundsIUzlich gilt, je zufalliger die dlumliche Variabilitllt ist, d.h. 
je ldirzer die Erhaltungsneigung (kleine Reiehweite, hoher Nugget-Effekt) desto 
diehter mfissen Proben genommen werden. Die Keontnis fiber das Vorban­
densein riiumlieher Anisotropien gibt Hinweise auf eine giinstige Orientierung 
von Transsekten. Werden diese senkrecht zur Hauptriehtung der Anisotropie 
angelegt, so kaon auf kfirzeren Distanzen mit mehr Informationsgehalt gerechnet 
werden. 

Die fiir die oben beschriebenen BodenkeongraBen ermittelten ntumliehen 
Strukturen kaonen mit Hilfe geeigneter Variogrammodelle fUr die ntumliehe 
ScWitzungen, d.h. Interpolation mit dem Kriging-Verfahren, zur Optimierung 
der Probenahme sowie zur stocbastischen Erzeugung von Parameterfeldem 
genutzt werden. 

Die Wahl eines geeigneten Variogrammodells ist Moog sehr subjektiv. Einige 
Programme (s.a. VARIOWIN, Pannatier 1996) bietenjedoch zur Unterstfitzung 
der Aopassung die mittlere quadratische Abweichung der Modellfunktion vom 
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experimenteUen Variogramm als Giitewert an. Jedoeh soUte man sieh hierauf 
nieht zu sehr veriassen, da hierbei nieht beriieksiehtigt wird, da6 die Anpassung 
vor aHem fUr Distanzen unterhalb der Reiehweite gut sein mufi, da diese fUr das 
Sehatzverfahren Kriging von Bedeutung ist. Die Uberpriifung eines geeigneten 
VariogrammodeUs kann aueh mit Hilfe der Kreuzvalidation (s.a. Kap. 3.l.5) 
erfolgen. 

Bei der praktischen Variographie, der unbedingt die Berechnung der Vertei­
lungsfunktion (Histogramm) vorausgehen muS, soUte kritisch mit AusreiBem 
umgegangen werden, die - vor aHem bei wenigen Datenpunkten - das experi­
menteUe Variogramm derartig stOren kann, da6 eine mOglieherweise vorhandene 
Struktur nieht erkannt wird. Hier ist es durchaus sinnvoU, den ein oder anderen 
Datenpunkt auszulassen. 

Mitunter ist es notwendig, mehrere Variogramrntypen zu einem geschach­
telten zusammenzufiihren. Dies ist dann der Fall, wenn sieh die Variabilitat des 
Parameters in Komponenten zeriegen laBt (Faktorie//es Kriging), die unter­
schiedliehe Gr06enordnungen betreffen. Ein typisches Beispiel ist die Dureh­
Uissigkeit, deren VariabiliUit in Abhangigkeit von der GrOBe des Betraehtungs­
raumes zunimmt (Gelhar 1986, Sehafmeister u. Pekdeger 1993). 



3 Erstellen von Karten hydrogeologischer 
KenngrOBen 

Die Erstellung von Karten der im Gelande gemessenen Parameter ist eine der 
ersten Aufgaben, die im Rahmen einer hydrogeologischen Untersuchung bear­
beitet werden. Stellvertretend bierfiir wird im folgenden die Erzeugung von 
Grundwassergleichenplanen anhand Messungen des Grundwasserspiegels h(x) 
behandelt werden. Das Symbol h steht dabei gleicherma6en fUr gespannte und 
freie GrundwasserdruckhOhen (auch: piezometrische Hohe, Grundwasserpoten­
tial). 

Aus der Grundwassergleichenkarte konnen die generelle Abstromrichtung und 
der regionale hydraulische Gradient abgescWitzt werden. Bei Kenntnis des 
durchschnittlichen DurchUissigkeitsbeiwertes (kj ) und der wirksamen Porositat 
(n.) kann dariiber binaus eine mittlere Abstandsgeschwindigkeit (va) des Grund­
wassers berechnet werden. 

Die Messung der DruckspiegelhOhe erfolgt an Brunnen oder Grundwasser­
meBstellen indirekt uber die Erfassung des Grundwasserstandes unter Gelande­
hOhe bzw. Brunnenabstich. Urn vergleichbare Werte innerhalb eines Gebietes zu 
erhalten, werden die Messungen von der GelandehOhe bzw. der Rohroberkante 
subtrahiert und somit als Hohe fiber NN wiedergegeben. Luftdruckschwankungen 
beeintlussen die Messungen der freien sowie vor allem der gespannten Druck­
spiegelhOhen und mussen korrigiert werden (Languth u. Voigt 1980). 

Die GrundwasserdruekhOhe ist eine ortsablUingige Zufallsvariable, die aufier­
dem eine Funktion der Zeit darstellt (h=Z(x,t). Wenn keine kiinstlichen Ein­
griffe in den Grundwasserleiter erfolgen, zeigt sie diumlieh als auch zeitlich ein 
sehr stetiges Verhalten. 

In der Praxis mufi haufig auf ein bestehendes Me6stellennetz zurUckgegriffen 
werden. Anders als bei rohstoftkundliehen oder bodenkundlichen Fragestel­
lungen, konnen bier die Me6punkte nieht ohne weiteres frei gewahlt werden. Die 
raumliche Anordnung und Anzahl von Grundwasserme6stellen orientieren sieh 
zumeist an einem KompromiB aus finanziellem Aufwand und hydrogeologischer 
Fragestellung. So kann die Grundwasserbeeintraehtigung durch eine Altlast in 
aller erster Naherung durch die Installation je einer Me6stelle im An- bzw. 
Abstrom des Kontaminationsherdes erfaBt werden (Kemdorff et al. 1985). 
Weitere MeBstellen im direkten Umfeld der Altlast stellen im Sinne einer 
raumliehen Interpolation von Grundwasserstanden oder Stoftkonzentrationen 
eine Datenhaufung (Cluster) dar und bieten nur einen geringen Informa­
tionszuwachs. Die Anzahl der in der hydrogeologischen Praxis zur Verfiigung 

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

Demgegenuber bietet jedoch der zeitliche Aspekt umweltgeowissenschaftlicher 
Problemstellungen, wie z.B. die Entwicldung der Grundwasserdruckfl:1che, eine 
zus:1tzliche Informationsquelle durch die Moglichkeit wiederholter bzw. konti­
nuierlicher Messungen. 

Wenn eine Karte der GrundwasserdruckMhe erstellt werden soU, so geschieht 
dies entsprechend der gegebenen Fragestellung entweder auf der Basis von 
Stichtagsmessungen oder von fiber einen Zeitraum gemittelten Werten (Monats-, 
Jahresmittel). Letztere sind im Sinne der Geostatistik nicht mehr als Punktmes­
sungen ("punkt"-fOrmige Stutzung) zu verstehen, da sie zumindest zeitlich 
betrachtet eine Intervallstfttzung haben. Die Verwendung solch gemittelter Daten 
bedarf besonderer Behutsamkeit - vor allem bei der Interpretation des Ergebnis­
ses. 

Da die GrundwasserdruckMhe eine FUlche darstellt, handelt es sich bei der 
Erzeugung von Grundwassergleichenkarten urn ein zweidimensionales Interpola­
tionsproblem. 

Die klassische Methode der Konstruktion von GrundwassergleichenpUinen 
anhand von hydrologischen Dreiecken wird heute vielfach durch distanz­
gewichtete Interpolationsverfahren ersetzt. Bei diesen objektiven Verfahren treten 
Mufig Probleme auf, die darauf zurUckzufiihren sind, daB die subjektive 
Erfahrung des Hydrogeologen uber das Verhalten der Grundwasserdrucktl:1che 
an hydraulischen Randern wie z.B. Wasserscheiden, quasi-undurchl:1ssigen 
Grenzen, Vorflutern u.a.m. nicht in die Interpolationsverfahren integriert ist. 

1m folgenden werden die GrundzUge des mumlichen ScMtzverfahrens Kriging 
dargelegt. Darauf aufbauend werden diejenigen Methoden aus der Kriging­
familie, die sieh besonders zur rliumliehen Interpolation von PiezometerMhen 
eignen, erl:1utert. 

Bei der Verwendung dieser Verfahren sind einige Bedingungen und Ein­
schr:1nkungen, die ebenso flir andere distanzgewiehtete Interpolationsalgorith­
men gelten, im voraus zu beaehten: 

• Die verwendeten Daten mussen vergleiehbar sein, d.h. mogliehst derselben 
DatenqueUe entstammen bzw. vereinheitlicht worden sein. Schwankungen 
aufgrund von Luftdruckvemnderungen sollten bereinigt sein. 

• Die Me6werte mussen einer gemeinsamen Grundgesamtheit entstammen, d.h. 
Me6werte aus unterschiedlichen Grundwasserstockwerken, die nieht in hy­
draulischem Kontakt stehen, durfen nicht gemeinsam behandelt werden. 

• Die Me6werte sollten einer Stichtagsmessung entstammen. Werden zeitlich 
gemittelte Werte verwendet, so soUten die Zeitr:1ume vergleichbar sein. 

• Kriging ist als ScMtzer auf der Basis gleitender, gewiehteter Mittelwerte 
benachbarter Proben nieht zur Extrapolation geeignet. Ein MeBstellennetz, das 
sehr groBe Lucken aufweist, ist moglicherweise unzureichend fUr die Inter­
polation der Grundwasserdruekhohe. 
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3.1 
Raumliche Schatzung - Kriging 

Die nach dem siidafrikanischen Bergingenieur D. Krige benannte Familie 
raumlicher Schiitzverfahren Kriging wurde von MatMron (1965) entwiekelt und 
umfafit eine Vielzahl von Spezialverfahren, die alle auf der Bildung gewichteter 
Mittelwerte von Variablenwerten basieren. Dabei wird grundsatzlich zwischen 
Blockschiitzung, die vorwiegend im Bergbau notwendig wird, und Punkt­
schiitzung, auf der Kartendarstellungen beruhen, unterschieden. Letztere wird im 
folgenden erlautert. 

Die einzelnen Krigingverfahren unterscheiden sieh entweder in der Art der zu 
schiitzenden Zielgrofien oder in ihrer methodischen Erweiterung zur Einbe­
ziehung zusatzlicher Information. 

Ersteres betrifft beispielsweise die Behandlung linearer oder auch nieht 
linearer bzw. stationarer und instationarer Variablen (s.a. Kap. 2.2.1.1). Auch 
konnen lokale Verteilungsfunktionen einer Variablen anstelle von Verteilungs­
parametern geschiitzt werden. 

Zusatzliche Information iiber das raumliche Verhalten einer ortsabhiingigen 
Variablen besteht in der Kenntnis anderer Mefigrofien, die in Beziehung zu der 
betrachteten Variablen stehen. Bekannt in der hydrogeologischen Praxis sind z.B. 
korrelierende Wasserinhaltsstoffe oder zeitliche Wiederholungsmessungen von 
Grundwasserdruckhohen. 

Gemeinsam sind allen Krigingverfahren die folgenden Vorteile gegeniiber 
anderen Interpolationsverfahren: 

• Kriging liefert den "besten" Schiitzwert (B.L.U.E. Best Linear Unbiased 
Estimator). 

• Kriging bezieht die Kenntnis der raumliehen Struktur der Variablen, das 
Variogramm, in die Schiitzung mit ein. 

• Die individuelle raumliche Anordnung des Mefistellennetzes im Bezug auf das 
Interpolationsgitter wird beriicksichtigt. 

• Die Zuverlassigkeit der Ergebnisse wird fur jeden Schiitzpunkt in Form des 
Krigingfehlers angegeben. 

Am Beispiel der Grundwasserdruckhohe h solI das geostatistische Modell der 
Strukturanalyse und der Schiitzung von raum-zeit-abhiingigen Grofien demon­
striert werden. Eine allgemeine Modellvorstellung fur orts-Izeitabhiingige Zu­
fallsvariable Z geht von deren Zerlegbarkeit in Einzelkomponenten aus: 

Z(x,t) = T(x,t) + L(x,t) + 8 (3.1) 

Danach setzt sieh Z(x,t) aus einem globalen Trend T(x,t), einer lokalen 
Fluktuation L(x,t) und dem zufalligen "Rauschen" 8 zusammen. Je nach Art der 
Variablen kann der Trend (z.B. bei GrundwasserdruckhOhen in einem Einzugs­
gebiet) oder die lokale Variabilitat (z.B. bei Durchlassigkeitsbeiwerten eines 
Grundwasserleiters) die starkere Komponente in Gl. 3.1 sein. Die determini­
stische Trendkomponente laBt sich weiter in einen ortsabhiingigen (Tx(x,t)) und 
einen zeitabhiingigen Anteil (Tlx,t)) zerlegen. Der globale Trend geht meistens 
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auf einen deterministisch gut beschreibbaren ProzeJl zuriick und 136t sich durch 
einfache Polynom- oder trigonometrische Funktionen approximieren. 

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

Die Grundwasserdruckhohe zeigt sowohl in ihrer r!umlichen als auch in ihrer 
zeitlichen Dimension eine starke deterministische Uberpragung (1): Da Grund­
wasserdrucld1!chen in Fliefirichtung geneigt sind (hydraulischer Gradient), sind 
sie strenggenommen als statistisch instationare Zufallsvariablen zu betrachten. 
Zeitlich unterliegen PiezometerhOhen zumeist saisonbedingten Periodizitaten, die 
traditionell mit den Methoden der Zeitreihenanalyse beschreibbar sind. 

1m folgenden werden zun!chst die urspriinglichen Krigingverfahren fUr 
(schwach) stationare Zufallsvariablen vorgestellt. Darauf aufbauend werden 
einige erweiterte Methoden behandelt und schliefilich ein Ansatz zu raum­
zeitlichen Schatzung erlautert. 

3.1.1 
Gewohnliches Kriging (Ordinary Kriging) 

Der Krigingschatzer z~ stellt eine Linearkombination gewichteter Probenwerte Zi 

aus n benachbarten MeJlpunkte Xi dar: 

n 

z~ = LAjZ(Xj ). 
i=1 (3.2) 

Die Gewichte 1; sind so zu bestimmen, dafi der Schatzwert z; des unbekann­
ten wahren Wertes Zo die folgenden Bedingungen erfiillt: 

(1) z~ sei erwartungstreu, d.h. E[z; - zo] = 0 

und 

(2) der mittlere quadratische Fehler E[z~ - Zo r sei ein Minimum! 

Unter der Annahme der Stationaritat, also bei Abwesenheit eines Trends, ist 

der Erwartungswert E[ Z(Xj )] = m und Zo = m. Die Bedingung (1) (Erwar­

tungstreue) liefert somit: 

(3.3) 

Hieraus folgt, dafi die Summe der Gewichte 1 sein mufi. 
Mit Hilfe des Variogramms kann der Erwartungswert des quadratischen 

Fehlers ausdriickt werden: 
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n n n 
=2L~r(x; -Xo)- LL~Ajr(X; -x)' 

(3.4) 

;=1 ;=1 j=1 

Urn die Fehl~rvarianz unter der Nebenbedingung 1 (L~ = I) zu minimieren, 
wird ein Lagrange-Multiplikator p eingefiihrtl. Anstelle von (3.4) wird die 
Funktion ({J = ip(A), .. A",p) minimiert: 

n 

qJ = Var(Z; -Zo)-2p(LA; -1) 
;=1 (3.5) 

Das Minimum erbalt man durch Null-Setzen der partiellen Ableitungen 

~r ' i = 1, ... , n und :::. Dies fiihrt zu dem linearen Kriginggleichungssystem 

(KGS) mit n+ 1 Gleichungen: 

N 

LAjr(x; -xj )+ p= rex; -xo) 
j=1 fUr i=I,2, ... ,n 

(3.6) 

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

Y(XI -x1) y(x1-xJ y(x1 -xn) 1 ~ Y(X1 -xo) 

Y(X2 -XI) r(x2 -x2) y(x2 -xn) 1 ~ y(x2 -xo) 

= (3.7) 

y(xn -XI) y(xn -x2) y(xn -xn) 1 An y(xn -xo) 

1 1 1 0 j.J 1 

Dabei ist im FaIle von Punktscbatzungen y(X;-X;) = y(0) = 0; d.h. die Diago-
nale ist mit 0 besetzt. Da im stationaren Fall die Beziehung 

y(h) = C(O) - C(h) (3.8) 

I Der Faktor 2 des Lagrange Multiplikators j.J in Gl. 3.5 wird aus GrUnden der einfacheren 
rechnerischen Behandlung der Ableitungen eingeftihrt. 
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gilt, kann y(h) im KGS durch die Kovarianz C(h) ersetzt werden. Dadurch 
erhaIt die Diagonale der Matrix die grMten Elemente. In numerischer Hinsieht 
ist dies vorzuziehen und daher in den meisten Programmen verwirklicht. 

Die Kriging-Schatzvarianz elK fur Punktschatzungen ergibt sich aus Gl. 3.4 
und 3.6: 

n 

0"; = Var(z~ - zo) = JL + L A,Y(Xi - Xo) . (3.9) 
i=1 

In einem Sonderfall, bei dem keine diumliche Abhangigkeit der Daten 
existiert, d.h. das Variogramm ist ein reiner Nugget-Effekt, erhalt man fUr die 
Gewichte ~ = y,;. Der Krigingschatzer ist jetzt das einfache arithmetische 

Mittel der benachbarten Proben. 

Folgende Eigenschaften zeichnen den Kriging-Schatzers aus: 

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

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

3. Das Kriging-GS hangt nur von Xh) bzw. C(h) ab, nieht jedoch von den 
Werten der Variablen Z in den Probepunkten Xi, i=l, ... ,n. Bei identischer 
Datenkonfiguration braucht das KGS nur ein Mal gelost zu werden. 

4. Mit Hilfe des Schatzfehlers UK konnen Vertrauensgrenzen der Schatzung 
angegeben werden. 

5. Kriging beriicksichtigt bei der Schatzung die Lage des zu interpolierenden 
Punktes Xo im Bezug auf die Datenpunkte Xi und die Struktur der Variablen Z 
(durch das Variogramm). Durch die Bedingungen (1) (Erwartungtreue) und 
(2) (Fehlerminimierung) ist Kriging ein BLUE-Schatzer (Best Linear 
Unbiased Estimator) und den einfaeh distanzgewiehtenden Verfahren fiber­
legen. 

3.1.2 
Kriging bei instationlren Variablen (Universal Kriging) 

In vielen HUlen ist der Erwartungswert von Z im Untersuchungsgebiet nicht 
konstant, so daB von der Existenz eines unterlagemden Trends ausgegangen 
werden kann. Dieser Trend ist entweder als fiber den Betrachtungsraum D 
einheitlich anzusehen (globaler Trend) oder er ist lokal unterschiedlich. In 
diesem Fall hat sich der Begriff lokale Drift eingebUrgert. Eine strikte Trennung 
dieser beiden Phanomene ist anhand der Datenlage zumeist nieht moglich. 
Au6erdem hangt die Wahmehmung eines Trends bzw. der Drift ganz entschei­
dend vom BetraehtungsmaBstab ab (Abb. 3.1). 
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x 

Abb. 3.1. Schematische Darstellung der Komponenten deterministischer Trend und lokale 
F1uktuation der Zufallsfunktion Z(x). 

Die physikalische Ursache fUr das Vorhandensein eines Trends ist im allge­
meinen ein dlumlicher oder zeitlicher ProzeB, dessen Auswirkung auf die Varia­
ble das AusmaB der lokalen Schwankungen iibersteigt. So wirkt sich beispiels­
weise der ProzeB der Grundwasserstromung stlirker auf die Neigung der Grund­
wasseroberflache 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. 

1st in einem Datensatz ein Trend erkannt worden, so bieten sich wenigstens 
drei Moglichkeiten an, die Variable zu behandeln: 

• Der Trend wird Dicht beriicksichtigt. Die Interpolation erfolgt mit dem 
Ordinary Kriging Verfahren. 
Es wird vorausgesetzt, da6 die Auswirkung eines Trends bzw. einer Drift in 
sehr geringen Entfernungen vernachlassigbar klein ist. Da Kriging als gleiten­
des, gewichtendes Mittelwertverfahren nur Punkte aus der unmittelbaren 
Nachbarschaft des zu schatzenden Punktes verwendet, kann die Schatzung als 
ausreichend genau angesehen werden. Der Krigingfehler, der nur vom Vario­
gramm und der Probenpunktkonfiguration abhangt, wird bei dieser Vor­
gehensweise jedoch unrealistisch hoch. 

• Man approximiert zunachst eine einfache Polynomfunktion (linear oder qua­
dratisch) fUr 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
schatzung 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: 1m strengen Sinne sollten die Residuen 
einer Trendflache unkorreliert sein. Das dann berechnete Variogramm der 
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Residuen setzt aber gerade die raumliche Korrelation der behandelten Varia­
bien voraus. 

• Verwendung des erweiterten Verfahrens: Universal Kriging. 

Bei diesem Ansatz wird von einem lokalen Trend2, d.h. von einer Drift 
ausgegangen, die sich lokal mit Hilfe einer Polynomfunktion beschreiben laBt 
(s.a. Abb. 2.2): . 

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

m(x) = E[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) + e , (3.11) 

wobei die Residualvariable Reine regionalisierte Variable mit Variogramm 
;(h) und Erwartungswert E[R] = 0 ist. &steht fur das zufallige "Rauschen". 

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

k 

m(x) = Lal fl(x), (3.12) 
1=0 

wobei die Koeffizienten al zunachst unbekannt sind. Bei einer linearen Drift 
ergibt sich unter Verwendung von Monomen f/(x) fur eine Ebene (2D): 

m(x,y) = ao +a1x +a2y mitk = 2, 

und bei einer quadratischen Drift: 

(3-13) 

m(x,y) = ao +a1x +a2y +a3xy +a4x2 +a5y2 mit k = 5. (3.14) 

Analog zum Ordinary Kriging ergibt sich aus den Bedingungen (1) und (2) 
ein KGS, das auBer den Gewichten A" i=I, ... ,n fur den nicht-stationaren Fall zu­
satzlich auch die (unbekannten) Koeffizienten al enthalt (3.15). Auf diese Weise 
wird fur jeden Schiitzpunkt eine lokale Polynomfunktion bestimmt, die die lokale 
Drift beschreibt. 

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

2 Der lokale Trend ist nieht mit dem globalen Trend gleiehzusetzen und wird zur Unterseheidung 
als Drift bezeiehnet . 
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Wie das Ordinary Kriging ist das Universal Kriging noch weniger dazu geeig­
net, fiber das beprobte Gebiet hinaus zu extrapolieren. Vor allem bei Annahme 
einer quadratischen Drift werden in nicht mit Probepunkten belegten Bereichen 
unrealistische Werten geschatzt. Polynomfunktionen hOheren Grades sind ohne­
hin nicht praktikabel und in den bekannten Geostatistik Programmen nicht 
realisiert. 

3.1.3 
Kriging mit Extemer Drift 

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

(3.16) 

Dabei stellt die Funktion y(x) = flex) eine zu&atzliche Variable dar, deren 
rliumliche Variabilitat (Externe Drift) in gedampfter Form diejenige der Zufalls­
funktion Z(x) widerspiegelt. 

Das Kriging mit Externer Drift benOtigt eine Sekundarvariable, die fUr alle x 
bekannt sein mu6; praktisch reduziert sich diese MaBgabe auf Werte fUr die 
Variable Y an allen Schatzgitterpunkten Xo und den Datenpunkten Xi. Hierdurch 
wird eine allgemeine Grundkontur ("basic outline", Chiles 1992) der Schatz­
varia bien beschrieben. 

Als Sekundarvariable Y(x) kommen solche Variablen in Betracht, die auf­
grund einer physikalisch begrundbaren Beziehung zur Zielvariablen Z(x) deren 
Verlauf nachzeichnen. Ahmed u. De Marsily (1987) benutzen den Spezifischen 
Speicherkoeffizienten zur Schatzung der Transmissivitat. Die Bodentemperatur 
in einer gebirgigen Region laBt sich mit Hilfe der topographischen HOhe als 
Zusatzvariable zuverUissiger interpolieren (Wackernagel u. Hudson 1992). 
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SelrundalVarlable Y(x.y) 
(z.B. mit Y(x.y) = Mlttelwert iJber die Zeit,) 

Abb.3.2. Die Variable Grundwasserhohe h = Z(x.y) und die Sekundiirvariable Y(x,y) als "Basic 
Outline". 

Die GrundwasserdruckhOhe zum Zeitpunkt t kann bei Kenntnis fIiiherer 
Druckspiegellagen ebenfalls besser geschiitzt werden. Chiles (1992) verwendet 
als Sekundarvariable die Mittelwerte zweier extremer GrundwasserhOhenlagen, 
Me6werte einer Trocken- bzw. einer Feuchtperiode, als "generelle Grundwasser­
hOhe" zur Interpolation der GrundwasserhOhe zum Zeitpunkt einer raumlich 
weniger dichten Stichtagsmessung. Die grundlegende Idee hierbei ist, daB die 
generelle Form einer Grundwasserdruckflache nur eingeschriinkt veranderlich 
ist, wenn auBerere Einflusse, wie z.B. Grundwasserentnahmen, auszuschlie6en 
sind. Die generelle Form kann dann mit Hilfe der mittleren DruckhOhen als 
Sekundarvariable Y(x) vorgezeichnet werden (Abb. 3.2). 

3.1.4 
Raum-Zeit Kriging 

Gl. 3.1 zeigt die raumliche sowie zeitliche Abhangigkeit der Variablen Grund­
wasserdruckhohe. 1st man verglichen mit Schatzproblemen in der Rohstoffvor­
ratsberechnung bei der Behandlung hydrogeologischer Fragestellungen aufgrund 
der geringeren raumlichen Datendichte haufig im Nachteil, so erweist sich die 
zeitliche Abhangigkeit der hydrogeologischen Prozesse als Vorteil. So fiihrt 
Christakos (1992) Moglichkeiten und Probleme der raum-zeitlichen Schatzung 
vor allem auch bei Umweltproblemen wie dem der Grundwasserverunreinigung 
aus. 
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Nur wenige Autoren haben sich mit der ZuHissigkeit der Anwendung geostati­
stischer Grundannahmen auf die Schiitzung raum-zeitabhiingiger Daten beschiif­
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 Mangel oder zumindest Schwachen" nachzuweisen sind (Myers 
1992). 

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

1m zweiten Fall wird das Schiitzverfahren Cokriging verwendet, das im 
einzelnen an spaterer Stelle erlautert werden wird. Hier sei nur bemerkt, dafi das 
Verfahren Cokriging seine sinnvollste Verwendung vor allem als gleichzeitiger 
Schiitzer mehrerer korrelierter ortsabhiingiger Variablen findet (Carr 1995). 
Hierbei kommt es jedoch mit zunehmender Anzahl von Co-Variablen zu einem 
unverhiiltnistruillig anwachsendem Aufwand bei der Variogrammanalyse und 
-modellierung. 

Unter dem "echten" Raum-Zeitkriging wird Oblicherweise ein Kriging ver­
standen, bei dem die zeitliche Dimension als gleichwertige "Raum" -dimensionen 
betrachtet wird. Urn weiterhin ein dreidimensionales orthogonales Bezugssystem 
zu gewahrleisten, konnen natOrlich nur zwei Raumkoordinaten (z.B. Rechts- und 
Hochwert) zugelassen werden. 1m Falle der Grundwasserdruckflache werden 
dann die Ortskoordinaten auf der x- und der y-Achse abgebildet, wahrend die z­
Achse die zeitliche Dimension reprasentiert. 

Als ein weiteres Problem erweist sich, dan die zeitliche Informationsdichte im 
Vergleich zur raumlichen Datendichte in vielen Fragestellungen ungleicluniiBig 
groBer ist. Beispielsweise laBt sich eine einmal eingerichtete LuftmeBstation oder 
eine GrundwassermeBstelle beinahe beliebig hiiufig beproben. In der Analyse der 
raumlichen - hier genauer gesagt der raum-zeitlichen - Struktur der KenngroBe 
verf:Uschen diese Datenc1uster das Variogramm, sofem nicht ein "Decluster"­
Programm (z.B. in GSLIB, Deutsch u. Joumell992, 1997) vorgeschaltet wird. 

Beim Schiitzvorgang mittels Kriging mull der "Abschirmungseffekt" bei der 
Bestirnrnung der Schiitzgewichte it bedacht werden. Dieser wird durch die 
zeitliche Anordnung der MeBpunkte, die genau parallel zur zeitlichen Achse 
liegen, verursacht. DemgegenOber sind die Datenpunkte raumlich zumeist irre­
gular in der 2D-Ebene verteilt. 

Die unterschiedlichen Malleinheiten des raumlichen und des zeitlichen 
Bezugssystems erfordem eine detaillierte Analyse der Anisotropie. 1m Beispiel 
der Grundwasserstandsmessungen, die monatlich durchgefiihrt sein mogen und 
deren raumliches Bezugssystem auf dem Meter als Langenma6 beruht, ist es 
leicht nachvollziehbar, dafi die zeitliche Variabilitat innerhalb von zehn Monaten 
hOher sein mag als innerhalb von Distanzen von zehn Metem. Dernzufolge wird 
sich eine zonale Anisotropie zeigen, bei der der Sill der zeitlichen Variogramm­
komponente hOher ist als der der raumlichen. 
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Abb.3.3. Die GrundwasserhOhe h = Z(x,y,t) 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 soUte in Richtung der 
Zeitachse der Toleranzwinkel so klein gehalten sein, daB mOglichst nor MeB­
werte einer (raumlichen) MeBstation zu Distanzpaaren zusammengefaBt werden. 
Auf diese Weise erhalt man je ein Variogramm, das die raumliche und die 
zeitliche Korrelationsstruktur wiedergibt. In das Kriginggleichungssystem gehen 
diese geschachtelten Variogrammfunktionen als Summenvariogrammein3: 

mit Abstandsvektor im Raum, 
zeitliches Inkrement, 
raumliches Variogramm 
zeitliches Variogramm. 

(3.17) 

3 Myers u. Journel (1990) zeigen, daB die Verwendung eines raum-zeitliehen Summenvario­
gramms bei ungOnstiger Datenanordnung zu nieht IOsbaren singularen Krigingmatrizen fOhren 
kann. 
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Abb. 3.4. Die Grundwasserhohe h = Z,(x,y) als i = l, .. ,kzeitlich korrelierende Variablen. 

Wiederum gilt die Einsehrankung bei der Verwendung von Kriging - sei es 
eeht raum-zeitlich oder Cokriging -, dcill es sich nieht zur Extrapolation eignet, 
Fiir eine Sehatzung 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 Fallen 
sein, in denen ein Mangel an raumlicher Information durch zusatzliche Infor­
mation fiber die KenngroBe zu anderen Zeitpunkten ausgeglichen wird. Hierbei 
sei noch einmal darauf hingewiesen, daB Kriging zur Schatzung einer 
ortsabhangigen Variablen sowie aueh zur Bestimmung deren Zuverlassigkeits­
schranken in Form der Krigingsehatzstandardabweiehung dient. Dieses Zuverlas­
sigkeitsintervall ist z.B. in Fragen der Risikoabsehatzung von groBerer Bedeu­
tung als der Sehatzwert an sieh. Eine mogliehst gute Modellierung der Autokor­
relationsstruktur der behandelten KenngroBe sowie eine giinstige Datenpunkt­
anordnung gewahrleisten eine zuverlassige Bestimmung der Krigingstandardab­
weichung IJK und damit des Vertrauensintervalls. 
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3.1.5 
Die Methode der Kreuzvalidation 

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

Dieses Verfahren benutzt das vorgegebene Modell, urn an den Lokationen der 
Originalmefiwerte Zj einen Wert Zj 0 zu schatzen (interpolieren), wobei aIle 
umgebenden Datenpunkte auller dem Wert Zj selbst verwendet werden. Dies 
geschieht sukzessive fur aIle Datenpunkte. Aus der Differenz [Zj - Zj 0] lallt sich 
fur jeden Punkt Xj die Giite der Schatzung ablesen. Der Mittelwert (Erwar­
tungswert) der Differenzen fur aIle Zj sollte moglichst nahe 0 liegen. Normiert 
man die Differenzen iiber die Schatzstandardabweiehung (jK (z-Transformation), 
so ist das Modell besser geeignet, bei dem die resultierende Verteilung der 
Standardnormalverteillung N[O,l] am nachsten kommt. 

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

3.1.6 
Fallbeispiel: Kriging 

Das Beispiel einer Schatzung der Grundwasserdruckflache des oberflachen­
nachsten Grundwasserleiters innerhalb eines Stadtgebietes solI die praktische 
Vorgehensweise bei der Verwendung von Kriging veranschaulichen und Ver­
gleichsmoglichkeiten der verschiedenen Krigingverfahren auch hinsichtlich ihres 
Aufwandes bieten. Folgende Punkte werden dargestellt: 

• Strukturanalyse der gemessenen GrundwasserdruckhOhen, raumlich und zeit­
lich, 

• Raumliehe Interpolation der GrundwasserdruckhOhe mittels Ordinary Kriging, 
• Berucksichtigung der Nicht-Stationaritat 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 urnfangreichen Datenbank entnommen, 
die bei der langfristigen Erkundung der hydrogeologischen Situation des 
siidlichen Stadtgebietes von Berlin (SenStadtUm, "Bohrprogramm Siid"4) ange-

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

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

3.1.6.1 
Erstellung eines Grundwassergleichenplans in einem stiidtischen 
Gebiet 

Aufgabe ist es, anhand von Messungen der GrundwasserdruckhOhe des ober­
flachennachsten Grundwasserleiters eine Grundwassergleichenkarte eines 9,5 km 
x 6 km gr06en Teilgebietes des sfidlichen Raumes von Berlin rur ein Stichdatum 
(1. Dez. 1989) zu erstellen. 1m betrachteten Gebiet wird ein direkter hydrau­
lischer Kontakt zwischen Oberflachengewassem und dem betrachteten weichsel­
saalezeitlichen Grundwasserleiter ausgeschiossen, so daB keine zusatzlichen 
Randinformation (z.B. in Form von Pegelsmnden der Oberflachengewasser) 
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 
Grundwassermefistellen zur VerfUgung. Aufgrund von Me6liicken umfaBt der 
Gesamtdatensatz 495 Me6werte des Grundwasserspiegels. Nur an 20 der insge­
samt 22 Me6stellen wurde am 1.12.1989, dem Schiitzzeitpunkt (t= 12), der 
Grundwasserstand aufgezeichnet. 

Das raumliche Bezugssystem (x,y) verwendet als MaBeinheit den Meter. Der 
durchschnittliche Abstand zwischen den Grundwasserme6stellen betragt 1000 m, 
die maximale Distanz ist ca. 9 km. Ais zeitliche MaBeinheit wurde der Monat 
gewahit, so daB zeitlich eine Spanne von 1 bis 24 Monaten (I :s;; t:s;; 24) mit Daten 
belegt ist. 

Der einheitlich nach Norden (N-NNE) mit einem Gef~ille von ca. 0,9 %0 (Wurl 
1995) gerichtete Abstrom ist in dem stark versiegelten smdtischen Raurn keinen 
wesentlichen zeitlichen Veranderungen unterworfen. Die Grundwasserganglinien 
(Abb. 3.5) zeigen in dem betrachteten Zeitraurn eine durchschnittliche Absen­
kung des Grundwasserspiegels urn 0,7 m. Ab 1990 (13:S;; t:s;; 24) tritt aufgrund 
der veranderten Grundwasserentnahmen eine Beruhigung des Grundwasserspie­
gels mit durchschnittlichen Schwankungen 0,26 m ein. Ein saisonal bestimmter 
Gang des Grundwasserspiegels ist nicht zu beobachten. 

Die globale Varianz der Me6werte betragt 4,1 m2, bei einer gesamten 
HOhendifferenz von 7,5 m zwischen 31,86:S;; h:s;; 39,38 m NN. 

Fiir die raumliche Schiitzung der GrundwasserhOhen (h) wurden zwei unter­
schiedliche Informationsniveaus angenommen: 
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Abb.3.5. Grundwasserganglinien an vier ausgewAhlten Me6stellen (ausgeftlllte Symbole beziehen 
sich auf die linke, leere Symbole auf die rechte Ordinate). 

l. Oer Grundwasserstand ist ausschlie6lich in Form von Stichtagsme6werten fUr 
den Zeitpunkt t = 12 (1.12.1989) an 20 Grundwasserme6stellen bekannt. 
Anhand dieser Werte (hj(x,y), j = 1,20) konnen ausschlie6lich raumlich defi­
nierte experimentelle Variogramme in 20 berechnet und modelliert werden 
(r(h». Oiese dienen als Grundlage fUr eine Interpolation mittels 2D Ordinary 
Kriging und 2D Universal Kriging. 

2. AIle bekannten Me6werte in Raum und Zeit (hi(X,t), i = 1, ... ,495) werden fUr 
die Bestimmung eines 30 anisotropen Variogrammodells beriicksichtigt. 
Oabei werden die experimentellen Variogramme in Raum und Zeit getrennt 
bestimmt. Oas so ermittelte Variogramm wird fUr die raumliche Interpolation 
mittels 3D-Ordinary Kriging verwendet. 

Oer vollstiindige raum-zeitliche Oatensatz dient auch zur Ermittlung einer 
zugrunde liegenden Kontur des Grundwasserspiegels, die als auBere Orift in die 
raumliche Schatzung mittels Kriging mit Externer Drift eingeht. 1m vorliegenden 
Testbeispiel solI als Sekundarvariable das zweijahrige Mittel des Grundwasser­
stands verwendet werden. 
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Abb. 3.6. Experimentelle Richtungsvariogramme der GrundwasserhOhe h. 

Strukturanalyse. Das experimentelle Variogramm (Abb.3.6) fUr den Me6tag 
1.12.1989 (t = 12) steigt parabolisch im Ursprung an, ein Verhalten, das fUr eine 
raumlich sehr stetige Variable wie der GrundwasserhOhe zu erwarten ist. Fur die 
berechneten - und mit Punktepaaren belegten Distanzen Ihl - wird kein Sill 
erreicht. Damit kann die Variable GrundwasserhOhe als eine instationare Zufalls­
funktion angesehen werden, deren deterministische Komponente durch das ein­
sinnig nordlich gerichtete GeflUle verursacht wird. 

DemgeIlliill 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 Iiiumliche Anisotropie im Verhaltnis von etwa 1 : 2 in nordsiid­
licher Richtung. 

Das anhand des Gesamtdatensatzes berechnete Variogramm parallel zur zeit­
lichen Achse (Abb. 3.7) folgt demselben parabolischen Anstieg wie die rilum­
lichen Richtungsvariogramme. Ein Sill wird fUr die betrachteten Zeitinkremente 
Ihtl Dicht erreicht. Verglichen mit dem Anstieg des raumlichen Variogramms 
zeigt das zeitliche Variogramm einen urn die GroJknordnung 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 annilhernd isotropes raum-zeitliches Variogramm. 

Die Struktur der Variablen GrundwasserhOhe h wird im folgenden aufgrund 
ihrer experimentellen Variogramme mit einem Power-Modell beschrieben; dieses 
hat keinen Sill und wird allein durch die Steigung OJ und den Exponenten p 
definiert. 
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Abb. 3.7. ExperimenteJles zeitliches Variogramm der GrundwasserhOhe h. 
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Abb. 3.S. Zur Krigingschiitzung verwendete ModeJle der raum-zeitlichen Struktur der Grundwas­
serhOheh. 
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1m raum-zeitlichen Strukturmodell der GrundwasserhOhe nimmt der Exponent 
einen Wert> 1 (p = 1,47) an, wodurch der parabolische Anstieg des Vario­
gramms am besten modelliert wird. Der kleine Nuggeteffekt (Co = 0,001) spricht 
flir eine sehr geringe engraumige Variabilitat « 0,1 % der Varianz.). 

Fur das raumliche 2D-Variogramm werden a) eine isotrope Struktur mit der 
Steigung OJ = 2xlO-5 und b) eine anisotrope Struktur mit der Steigung OJ = 8xlO-6 
senkrecht zur Abstromrichtung und OJ = 3xlO-5 in ruchtung des Abstroms ange­
paSt. Daraus resultiert flir die raumliche Anisotropie ein Faktor von 1:0,41 
senkrecht zur Abstromrichtung. 

Parallel zur zeitlichen Achse wird eine Steigung von OJ = 1,5xl0-3 beobachtet. 
Die Form der Variogramme ist in Abb. 3.8 wiedergegeben. Das dreidimensionale 
Modell der raum-zeitlichen Struktur weist somit ein Anisotropieverhaltnis von 
1:0,41:0,03 auf. 

Interpolation der Grundwasserstandsdaten anhand von Kriging. Die im folgen­
den dokumentierte Untersuchung wird zunachst mit dem vollstandigen raumli­
chen bzw. raum-zeitlichen Datensatz durchgefiihrt. Anschliefiend wird die 
Datenbasis auf die 35 % reduziert und das Kriging wiederholt. 

Oas Schatzgitter besteht aus 20 x 13 Gitterpunkten im Abstand von 500 m. Es 
werden jeweils funf verschiedene raumliche KrigingmodeUe, eingeschrankt auf 
den 20 Raum, und zusatzlich 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 Mefi- und der Schatzwerte ist ein MaS fur 
die Giite des gewiihlten Krigingansatzes und des verwendeten Variogrammodells. 
Daneben ist eine realistische Schatzung des Vertrauensintervalls, dargestellt 
durch die Krigingschatzstandardabweichung UK, ein weiteres Kriterium flir die 
Einsatzfahigkeit der Verfahren. Zuletzt solI auch der Aufwand, den die einzelnen 
Verfahren erfordem, betrachtet werden. 

Das Ordinary Krigingverfahren wird unter der einfachsten Annahme der 
riiumlichen Isotropie sowie mit Beriicksichtigung einer raumlichen Anisotropie 
verwendet. Da dieses Verfahren als Eingangsparameter ausschliefilich die Daten, 
die Konfiguration des Interpolationsgitters, ein Variogramm und Parameter fur 
die Suchellipse benotigt, erfordert diese Methode den geringsten Aufwand. 

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

Anhand der Kreuzvalidation wird eine durchschnittliche Differenz zwischen 
Schatz- und Mefiwerten von 0,35 m (1 %) bei isotroper Schatzung, bzw. 0,41 m 
(1,2 %) bei anisotroper Schatzung 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 Schlltzung der Zufallsfunktion an den Daten­
punkten unter Verwendung aller Datenwerte auBer des am Punkt gemessenen Datenwertes 
selbst (s.a. Kap. 3.1.5). 
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Tabelle 3.1. Obersicht der Modellannahmen zur mumlichen Schlltzung mittels verschiedener 
Kriginganslltze. Anzahl der Datenpunkte in Klammern beziehen sich auf den auf35 % reduzierten 
Datensatz. 

Methode ~nahmen Variogramm Suchradius Daten 
sotrope raumliche Struktur Isotropes Powermodell. 

Ordinary 
Kriging Anisotrope rllumliche Anisotropes Powermodell 5,2km, 20 (7) 

Struktur. im Verhllitnis 1:0,41 nach max 16 Pkt. 
170°. 

sotrope rllumliche Struktur Isotropes Powermodell, 
Universal mit zugrundeliegender Ii nearer angepaBt in der yom Grund-
Kriging Drift in nordsfidlicher wassergeflille unabhllngigen 

Richtung. Richtung (170°). 
Die auBere Kontur des Grund-
wasserspiegels wird durch die 
Trendflllche 1. Grades des 5,2km 20 (7) 

Kriging zweiillhri2en Mittels vorge- lsotropes Powermodell, 
mit eichnet. angepaBt in der yom Grund-
Externer Die lluBere Kontur des Grund- wassergeflille unabhllngigen max. 16 Pkt. 
Drift wasserspiegels wird durch Richtung (170°). 

einen vollstandig bekannten 
GrundwassersDie2el desselben 
Monats im folgenden Jahr 
t = 24) vorgezeichnet. 

5,2 km in 495 
1700 anis., (176) 

a)16 Pkt. 
3D 1 :0,41 :0,03 
Raum- Anisotropes 3D Power- 5,2 km in 495 
Zeitkriging model! im Verhaltnis 170° anis., (176) 

1:0,41:0,03. 16 Pkt. 
b)I:0,41:0,OOI 

5,2 km in 495 
1700 anis., (176) 

c)16 Pkt. 
1:0,41:0,0005 

Es zeigt sich, dafi die Berucksichtigung der nur schwach ausgepmgten mum­
lichen Anisotropie (1:0,41) keine Verbesserung der Interpolation bewirkt. 

Der Vergleich der Schatzstandardabweichung CiK, die das Vertrauensintervall 
eines Schatzwertes 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 
Schatzfehler fallen besonders die kreisformigen Areale mit Fehlem < 0,25 m ins 
Auge. Innerhalb dieser Bereiche liegen Datenpunkte, in deren nfiheren Umge­
bung der Schatzfehler definitionsgenUill sehr klein wird. 
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Abb. 3.9. Mit isotropen Ordinary Kriging erstellte Grundwassergleichenkarte und Grautonkarte 
der Schlilzstandardabweichung (jK. (AIle Einheiten in m). 

Abb.3.10. Gundwassergleichenkarte und Grautonkarte der Schlitzstandardabweichung erstellt 
mit Universal Kriging unter der Annahme einer Iinearen Drift. 

Das Universal Kriging wird im vorliegenden Fall unter der Annahme einer 
linearen Drift verwendet. Die Kreuzvalidation liefert in etwa die gleichen Resul­
tate fur die Abweichung von den Datenwerten wie fur das Ordinary Kriging 
(Tabelle 3.2). Gleiches gilt fur das Kriging mit Externer Drift, wobei die Trend­
flache I. Grades des zweijahrigen Mittels als konturgebende Struktur angenom­
men wird. Gegeniiber der Schatzung mit dem Ordinary Kriging verringem sich 
die Schatzstandardabweichungen derart, dan nunmehr 78 % (Universal Kr.) bzw. 
79 % (Kr. m. Ext. Dr.) unterhalb von 0,5 m Iiegen (Abb. 3.10, Tabelle 3.1). Eine 
wiederholte Schatzung, bei der die als flachenhaft bekannt angenommene Grund-
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wasserdruckhOhe eines vergleiehbaren Monates im Folgejahr (Dez. 1990, 1 = 24) 
als au6ere Kontur dient, verbessert das Validationsergebnis auf Abweichungen 
von den Me6werten von durchschnittlich nur 0,07 m und maximal 0,25 m (0,2 
undO,7 %). 

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

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 urspliing­
lichen Ausdehnung und 

c) noch mal auf die IDilfte (2,5 Mon.) reduziert ist. 

Das Interpolationsergebnis des raum-zeitlichen Kriging, d.h. die Grundwasser­
gleichen zeigen in AbMngigkeit von der Form des Suchellipsoids von der Rea­
lita! teilweise extrem abweichende Verlaufe: In Fall a) wird die rnumliche 
Information vollsrnndig zugunsten der zeitlichen unterdruckt, die Zuverlassigkeit 
der Interpolation ist dementsprechend mit nur 23 % unterhalb von 0,5 m nieht 
ausreichend. Mit den Varianten b) und c), bei denen etwa 65 % bzw. 83 % der 
zur ScMtzung herangezogenen Datenwerte der zu interpolierenden Zeitebene 
entstammen, wird ein realistischer Grundwassergleichenplan erzeugt, dessen 
Zuverlassigkeit sich mit 55 %bzw. 57 % unterhalb von 0,5 m verbessert 
(Tabelle 3.2). 

Wird der Suchradius in Richtung der zeitlichen Achse zu groB gewahlt, so 
werden mitunter ausschlie6lich Datenwerte anderer Zeitebenen (t '# to) zur 
ScMtzung hinzugezogen. Das ScMtzergebnis ist ein gewichteter Mittelwert der 
Zeitreihen nahegelegener Me6stellen ohne Berucksichtigung der raumlichen 
Korrelation. Die KrigingscMtzstandardabweichungen 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 urn 
das Hundertfache steiler ansteigt als in der raumlichen Dimension, erhOhen sieh 
die Werte fUr den ScMtzfehler entsprechend (Tabelle 3.2). 

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

Der Vergleieh der ScMtzungen und des 95 % Vertrauensintervalls entlang 
eines nord-siidlich gerichteten Profilschnittes veranschaulicht die Entwicklung 
der ScMtzstandardabweichung in AbMngigkeit von Datengrundlage und ScMtz­
methode. 

Das Vertrauensintervall im FaIle des Ordinary Kriging (Abb. 3.11) ist mit 
einer Spanne von 7,5 m unbefriedigend. Ursache fur die hohen ScMtzfehler (CTK) 
im zentralen Teil ist das Fehlen von Me6werten fUr den betrachteten Zeitpunkt 
(I = 12) in den Me6sstellen 19 und 11. 1m Bereich der Me6stelle 3 standen fUr 
die Interpolation nicht geniigend benachbarte Me6werte zur Verfugung. 
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Abb.3.11. Fiir 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. Fiir t = 12 mit 2D Universal Kriging und zwei Varianten des Extemal 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 Berucksichtigung der Drift 
erzielt werden. Dabei unterscheiden sich die Interpolationswerte und Vertrauens­
schranken des Universal Kriging und des External Drift Kriging unter Zugrunde­
legung der Trendflache des zweijahrigen Mittels nieht. Die Verwendung der 
Grundwasserdruckflache eines vergleiehbaren Zeitpunktes verringert das Ver­
trauensintervall deutlich, beeinfluBt jedoch die Schiitzwerte im Umfeld der Me6-
stellen 9 und 11 zugunsten der vorgegebenen Kontur. 

Durch Hinzuziehen zeitlicher Information ist es im vorliegenden Beispiel 
moglich, das Interpolationsgitter vollstandig mit Schiitzwerten zu fullen. Gegen­
tiber den ausschlie61ieh auf raumlieher Information basierenden Schiitzungen 
werden die Zuverlassigkeitsschranken deutlich enger (Abb. 3.13). Wie schon die 
Ergebnisse fur den nieht reduzierten Datensatzes zeigen, muB hier bei der Wahl 
des Suchellipsoids auf ein giinstiges Verhiiltnis zwischen Datenpunkten der 
zeitlichen und der raumlichen Dimension geachtet werden. 
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Abb.3.13. Fur t = 12 mit Raum-Zeit Kriging (3D) interpolierter Grundwasserspiegel und 95 % 
Vertrauensintervall entlang eines N-S Profilschnittes (reduzierter Datensatz). Suchradius in t: a) 
150 Mon., b) 5 Mon. und c) 2,5 Mon. 
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Tabelle 3.2. Ergebnisse der Kreuzvalidation und Krigingfehler O'K). 

Kreuzvalidation 
mittlere maximale Krigingstandardabweiehung 

Abweiehung [em] <±0,5 m 
Methode (%) vollsmndiger reduzierter 

Datensatz Datensatz 

isotrop 35,3 119,7 38% 4% 
Ordinary (I) (3,6) 
Kriging anisotrop 41,2 138,4 55% 6% 

(1,2) (3,9) 
Universal Kriging 38,5 128,3 78% 11% 

(1,1 ) (3,7) 
Kriging Trendfliiehe 36,9 129,5 79% 11% 
mit 1. Grades (1,1) (3,6) 
Extemer Grundwas- 6,6 25 79% 11% 
Drift serspiegel (0,2) (0,7) 
3D a) nieht bereehnet* 23% 47% 
Raum-Zeit b) 55 % 50% 
Kriging e) 57% 37% 

*Dle KreuzvahdatlOn wlrd fOr aile der Sehiitzung zur Verfligung stehenden Datenpunkte dureh­
gefuhrt, also aueh fur die aus der zeitliehen Ganglinie eines Brunnens entstammenden Werte. 
Diese werden aufgrund der diehten zeitliehen Beprobung besonders gut gesehiitzt, was zu einer 
Dberbewertung der GOte der Sehiitzung flihrt. 

3.1.7 
SchluBfolgerungen 

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

Das 3D-Krigingverfahren arbeitet ohne Unterschied auch fur den Fall, daB die 
dritte Dimension eine zeitliche Achse darstellt. Das verglichen mit raumlichen 
Anisotropien, die im Bereich von I : 2 bis 1: 10 liegen, urn zwei GrOfien­
ordnungen grofiere raum-zeitliche Anisotropieverhaltnis erschwert das Verfahren 
fur den Einsatz bei raum-zeitlichen Schatzaufgaben. Daher ist zu uberlegen, ob 
speziell hierfiir eine Routine zu entwickeln ist, die es dem Benutzer abnimmt, die 
Suchellipse giinstig zu gestalten, und selbstandig die Nachbarpunkte fur die 
Schatzung auswahlt. Eine Idee ist es, nur im Falle, daB keine Daten der zu 
schatzenden Zeitscheibe in der Nachbarschaft auffindbar sind, Messungen aus 
der zeitlichen Dimension hinzuzuziehen. 

1m betrachteten Beispiel zeigen das Externe Drift Kriging und das "Universal 
Kriging bei vertretbarem Aufwand glaubwiirdige Interpolationsergebnisse und 
eine fur instationare Variablen realistische Einschatzung der Vertrauensgrenzen 
(UK:::O 0,4 m). Letztere liegen mit durchschnittlich ± 0,63 m (isotrop) und 0,55 m 
(anisotrop) fur das Ordinary Kriging zu hoch. 
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Wahrend das Universal Kriging selbst recht einfach zu verwenden ist, so 
gestaltet sich die Modellierung des Variogramms schwieriger: aufgrund der 
unterlagemden deterministischen Komponente ist es oft nicht leicht, das von der 
Drift unbeeinflu6te Residuenvariogramm zu bestimmen. 

Es zeigt sich, da6 das Externe Drift Kriging vor aHem dann gute Ergebnisse 
zeigt, wenn die au6ere Kontur ("basic outline") gut vorgezeichnet ist. Gerade im 
Falle der Interpolation von GrundwasserMhen zeigen sich viele M6glichkeiten, 
bier gute Vorgaben zu machen. Zwei Beispiele unterschiedlicher Qualitat wurden 
hier prasentiert: die Verwendung einer Trendflache der mehrjahrigen Mittelwerte 
ist bei wenig fluktuierenden Grundwasserdruckflachen giinstig. Eine m6glicher­
weise voHstandig bekannte Grundwasserdruckflache eines Vergleichszeitpunktes 
Hefert ebenfalls gute Ergebnisse. Als "voUstandig bekanntes Wertegitter" der 
Sekundarvariablen kann hierbei unter Umstanden auch durch das Resultat einer 
numerischen Str6mungsmodellierung verwendet werden. 

Der Aufwand des Externen Drift Krigings ist durch die BereitsteUung von 
Sekundarvariablen und die zusatzliche Datenanalyse nicht gering, kann aber je 
nach FragesteUung von groBem Nutzen sein. Fiir reine Interpolationsaufgaben 
reicht der Einsatz des Ordinary Kriging haufig schon aus. Wenn jedoch die 
Betrachtung der ZuverHissigkeit des Interpolationsergebnisses von Belang ist, 
soUte bei instationaren Variablen - wie z.B. der GrundwasserMhe - die 
Driftkomponente mit Hilfe des Universal oder des External Drift Krigings 
beriicksichtigt werden. Die Einbeziehung der zeitlichen Information anhand 3D 
Krigings ist vor aHem bei liickenhaft beprobten Zeitebenen anzuraten. 

3.2 
Multivariate Geostatistik 

Zur Beurteilung hydrogeologischer Sachverhalte wird eine Vielzahl von Varia­
bien bestimmt, die teilweise miteinander in Beziehung stehen, wie z.B. korrelie­
rende hydraulische Kenngr6Ben oder Grundwasserinhaltsstoffe. 

Neben den gangigen 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 Hotzl (1982), auf die sich der Leitfaden zur Behand­
lung von Grundwasserbeschaffenheitsdaten des DVWK 89 (1990) beruft. 1m 
Rahmen der Klassifizierung von Altlasten oder Altstandorten verwendet Oster­
kamp (1988) die Faktorenanalyse, Thiergartner (1995) bedient sich der Cluster­
analyse. Hassel (1993) und Wurl (1995) gelingt mit Methoden der multivariaten 
Statistik die Rekonstruktion der hydrochemischen Entwicklungsgeschichte der 
Grundwasser im Siiden Berlins. Eine Verbindung des raumlich 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 raumliche Verteilung der Grund­
wasserinhaltsstofIe muB dazu erfafit und dargestellt werden. 

Mit Hilfe kommerzieller Interpolations- und Darstellungsprogramme wie 
SURFER werden detaillierte Karten von den GrundwasserinhaltsstofIen, physiko­
chemischen Parametern bzw. allen anderen Kenngrofien, die die Grundwasser­
beschafIenheit beschreiben, angefertigt. Diese Karten sollen dann als Grundlage 
fur die Interpretation der Mefidaten dienen bzw. als Entscheidungshilfe fur die 
Planung von weiterfiihrenden Mafinahmen, wie z.B. die Erriehtung neuer Mefi­
stellen. Der Zuverlassigkeit der Karten kommt dabei eine besondere Bedeutung 
zu. 

Wie schon in Kap 3.1 dargelegt, liefert das geostatistische Interpolations­
verfahren Kriging neben einer optimalen raumliehen Schatzung der Zufalls­
variablen Z zusatzlich ein Zuveriassigkeitsmafi, die Krigingstandardabweiehung. 
1m folgenden Abschnitt sollen Moglichkeiten zur Regionalisierung multivariater 
Datensatze dargelegt werden. 

Die multivariate Geostatistik unterscheidet sieh 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 nieht quantitativ 
analysiert und zur Schatzung oder Prognose verwendet. 

Das Cokriging ist ein Verfahren, das es eriaubt, gemeinsam raumlich korrelie­
rende Variablen zu interpolieren, die nicht unbedingt die gleiehe Datendichte 
aufweisen mussen, d.h. eine unterbeprobte Variable kann mit Hilfe einer Co­
Variablen zuverlassiger interpoliert werden. 

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

3.2.1 
Co-Kriging 

Das Co-Kriging ist ein Verfahren, das bei multivariaten Problemen eingesetzt 
werden kann. Es basiert auf der Tatsache, dafi regionalisierte Variablen (ReV) 
nicht nur raumlich 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 Z1* nieht nur mit den Probenwerten von Z1 sondern 
auch mit den Werten der Variablen Z2, Z3 usw. zu bestimmen. 

Der Arbeitsaufwand erhOht sieh dabei erheblich, weil die raumliche Struktur­
analyse umfangreicher wird: Es mussen die Variogramme und die Kreuz-Vario­
gramme fur alle Variablen bzw. Variablenpaare berechnet und modelliert 
werden. Das Verfahren ist dann zu empfehlen, wenn bestimmte Variablen nieht 
an allen verfiigbaren Probenpunkten bestimmt sind (Unterbeprobung) und die 
Korrelation mit einer liickenlos gemessenen Variablen zu Verbesserung der 
Schatzung herangezogen werden kann. 

1m folgenden werden die Co-Kriging-Gleichungen fur zwei Variable U, V 
(bivariat) abgeleitet (s. Isaaks u. Srivastava 1989). Die Verallgemeinerung auf k 
Variable findet man bei Journel u. Huijbregts (1978). Eine ausfuhrliche Darstel-
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lung der Multivariaten Geostatistik bietet das Buch von Wackernagel (1996). 
Durch die Besehrankung auf den bivariaten Fall vereinfacht sich nieht nur die 
Darstellung; die Erfahrung hat gezeigt, daB bei multivariaten Aufgaben des Typs 
k > 2 die praktischen Probleme der Modellierung der raumliehen Struktur gro6er 
sind als der Nutzen, d.h. die Verbesserung der Schatzergebnisse. 

3.2.1.1 
Das Co-Kriging G/eichungssystem 

Aufgabe sei die Sehatzung der Variablen U im Punkt Xo. Bekannte Daten sind in 
der Umgebung von Xo die Me6werte der Variablen U sowie der Variablen V: 

U/, U2, ... ,Un und VI, V2, ••• , Vm. 

Der Co-Kriging-Ansatz ist eine Linearkombination aus heiden: 
n m 

u; = La;u; + LbjVj . (3.18) 
;=1 j=1 

Die Gewiehte a; und hj werden wie heim Ordinary Kriging (OK) so bestimmt, 
daB die Varianz des Sehatzfehlers R = Uo• - Uo minimiert wird: 

n m 

Var(R) = Var(La;U; + LbjVj - Uo) 
;=1 j=1 

= I Ia;aj Cov{U;Uj } + ffb;bj COV{V; Vj } 
; j ; j 

n m n 

+ 2 L La;bj COV{U;Vj } - 2 La; Cov{U;Uo} 
; j ; 

m 

- 2Lbj Cov{VjUo} + COV{UoUo}. (3.19) 
j 

Es gelten die heiden Bedingungen, daB 

(1) die Sehatzung unverzerrt (ohne Bias) und 
(2) die Varianz des Fehlers Rein Minimum sein solI. 

E{U;} = E{~a,ui + ~bFj} 
= Ia; E{U;}+ fb j E{Vj } 

; j 

n m 

= mu La; +111v Lbj . 
j 

(3.20) 
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Hieraus folgt, daB eine Schatzung ohne Bias dann garantiert ist, wenn 

n m 

Ia; = 1 und IbJ = 0 ist. (3.21) 
J 

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

Wi = (ap ... ,an,bp ... ,bm,-l) und Zl = (U1, ... ,Un,V1, ... ,Vm ) , so erhiUt man an­

stelle von (3.19) die zu minimierende Funktion: 

n m 

<p = wtCzw + 2JiJ(Ia; -1) + 2~(Ib). (3.22) 
J 

Urn diese Funktion rp zu minimieren, werden die partiellen Ableitungen nach 
den n+m Gewichten a;, hj und den beiden Lagrange-Multiplikatoren f.J l' f.J2 ge-

bildet und Null-gesetzt. Damit erhalt man das Co-Kriging-Gleichungsystem: 

n m 

Ia; COV{U;UJ } + Ib; COV{V;Uj} + JiJ = COV{UoUj} fiirj=l,n 
i i 

n m 

Ia; COV{U;Vj} + Ib; COV{V;Vj} + ~ = COV{UoVj} fiirj = I,m 
; ; 

(3.23) 

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

3.2.1.2 
Kreuz-Kovarianzen und Kreuz-Variogramme 

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

Covuv(h) = E{[U(x)-mu IV (x + h)-mv ]} (3.24) 

mit: mu = E{U} und 

mv =E{V}. 
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Es zeigt sich (Journel u. Huijbregts 1978), dafi i.A. Covuv(h)::f. Covvu(h) , 

aber Covuv(h) = Covvu(-h) ist. Gilt die Intrinsische Hypothese, so wird das 

Kreuz-Variogramm wie folgt definiert: 

ruv(h) = t E{[U(x + h) - U(x)][V(x + h) - Vex)]} . (3.25) 

1m stationaren Fall gilt - analog zu Kovarianz und Variogramm - der Zusam­
menhang 

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

r z ( h) = t [r uv (h) - r u ( h) - r v ( h) ] . (3.27) 

Man kann somit die Variogramme von U, V und Z modellieren und kann 
damit yuv(h) bestimmen. Dabei mufi jedoch die Einhaltung der Cauchy-

Schwarz' schen Ungleichung (3.28) beachtet werden: 

irz(h)i ~ ~ru (h) + rv(h). (3.28) 

Beim Co-Kriging von k Variablen sind k Variogramme und zusatzlich k*(k-
1)/2 Kreuzvariogramme (bzw. Summenvariogramme) zu bereclmen und zu 
modellieren. Bei zwei Variablen sind dies insgesamt drei Variogramme, bei funf 
Variablen erhOht sich die Zahl der Variogramme schon auf 15. Aufierdem ist es 
notwendig, geniigend Probenpaare zur Verfugung 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
missivitaten als Ergebnis einer Inversen Modellierung und vergleichen diese mit 
dem Co-Krigingergebnis dieser Variablen, das als Eingabe fur ein Grund­
wasserstromungsmodell dienen kann. 
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3.2.2 
Kriging von EinfluBfaktoren6 

Eille Alternative zur Behandlung multivariater raumlicher Scltiitzprobleme bieten 
die bekannten Verfahren der multivariaten Statistik. Diese unterstutzen 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 Kenngro6en (z.B.: GrundwasserhOhen) steht dabei auch ein um­
fangreiches hydrochemisches Me6programm. Dabei stehen folgende Fragen im 
Vordergrund: 

• Wie ist die Grundwasserbeschaffenheit zu charakterisieren? 
• Wie kommt es zu der derzeitigen Situation, und gibt es zeitliche Entwick­

lungen? 
• Kann die geogene Grundlast von einer anthropogenen Belastung getrennt 

werden? Ais Beispiel kann die Versalzungsgefahr norddeutscher Grundwas­
serleiter genannt werden, die entweder von den tieferen salinaren Permischen 
Grundwasserleitern ausgeht oder durch kUnstlichen Salzeintrag an der 
Oberflache hervorgerufen wird. 

• Wo sind hydrochemische Anomalien zu verzeichnen? 
• Wie konnen sich ausgehend vom hydrochemischen Inventar bei kunstlichen 

EingrifIen in den Grundwasserhaushalt die physiko-chemischen Verltiiltnisse 
andern? 

Viele dieser Fragen benotigen weniger die Kenntnis der raumlichen Vertei­
lung der einzelnen hydrochemischen Parameter als vielmehr das Lokalisieren 
von Gegenden, in denen bestimmte Beeinflussungen - sei es anthropogener oder 
naturlicher Art - uberwiegen bzw. kaum in Erscheinung treten. AuBerdem ist die 
gleichzeitige Analyse, Darstellung und Beurteilung einer Vielzahl von Me6-
gro6en sehr schwierig. Die Faktorenanalyse bietet die Moglichkeit, eine Vielzahl 
von Variablen auf EinfluBfaktoren zu reduzieren. In Verbindung mit geostati­
stischen Verfahren wird damit auch die raumliche Interpretation erleichtert. 1m 
folgenden werden kurz die Grundzuge 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. 

6 Die geostatistische Analyse einer Faktorenanalyse ist nicht zu verwechseln mit dem "Faktoriellen 
Kriging". Bei letzterem wird die raumliche Varianz-Kovarianzmatrix in "raumliche Kompo­
nenten" zerlegt, z.B. in lokale und regionale Strukturen, vergl. Wackemagel (1996) und Kap. 
2.2.3. 
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3.2.2.1 
Falctorenanalyse 

Ziel der Faktorenanalyse ist es, eine gro6e Anzahl von Variablen auf unab­
hangige Einflullgro6en (Faktoren) zu reduzieren. Die Ausgangsvariablen zeigen 
haufig ursiiehliehe Zusammenhange; sie sind korreliert. Das bedeutet aber aueh, 
daB jede einzelne flir sieh genommen nur unwesentlieh zur Information iiber die 
Struktur des Datensatzes beitriigt: wenn beispielsweise in einem hydroehe­
mischen Datensatz steigende Chloridkonzentrationen immer mit steigendem 
Gehalt an Natriumionen zu verzeiehnen sind (positive Korrelation), konnte die 
aussehIie6liehe Angabe des Chloridgehaltes als Auskunft iiber den Grad der 
Versalzung verwendet werden. Jedoeh wiirde dann der Verlust derjenigen 
Information, die dariiber hinaus hinter der Natriumkonzentration steht, in Kauf 
genommen. Dieser Informationsverlust solI dureh Einfiihren weniger "neuer" 
synthetiseher Variablen, den Faktoren, mogliehst 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 beobaehtete Zusammenhange zwischen den Variablen 
mogliehst vollstiindig erkliiren. Innerhalb eines Faktors sollen die Variablen hoeh 
miteinander korrelieren. Die Variablen unterschiedlieher Faktoren korrelieren 
kaum. Die Faktoren stehen haufig flir einen ursiiehliehen Zusammenhang der 
Ausgangsvariablen, den der Bearbeiter jedoch erst interpretieren mull. Diese 
Faktoren sind quantitativ darstellbar und lassen sieh quasi als "nieht direkt 
me6bare" Ursaehen verstehen. 

Die Faktorenanalyse beginnt zumeist mit einer Hauptkomponentenanalyse 
(peA), anhand derer man die wesentliehen Eigenschaften der Faktorenanalyse 
besehreiben kann (s.a. Davis 1973). Die einzelnen Arbeitssehritte der Faktoren­
analyse sind: 

1. Auswahl und Standardisierung der m Variablen aus der n *m • Datenmatrix (n 
Proben, m'" Variablen): 
Es sollen die Variablen verwendet werden, die nieht in einem funktionalen 
Zusammenhang mit einer oder mehreren andern Variablen stehen (z.B. Sum­
menvariablen oder Variablenverhaltnisse, wenn deren Einzelparameter aueh 
verwendet werden sollen). 
Da den Varianzen der Variablen eine wesentliehe Bedeutung bei der Faktoren­
analyse zukommt, sollten diese durch Standardisieren der Me6werte in ein 
einheitliehe Gro6enordnung iiberfiihrt werden. 

2. Bereehnung der symmetrisehen (m*m) Korrelations- bzw. Varianz-Kovari­
anzmatrix und Ermittlung der Eigenvektoren, bzw. Eigenwerte der Varianz­
Kovarianzmatrix. 
Die Eigenvektoren sind die Hauptaehsen des Varianz-Kovarianz-Ellipsoids. 
Die Eigenwerte entspreehen der Liinge dieser Hauptaehsen. Ihre Summe ist 
gleieh der Summe der Diagonalelemente der Varianz-Kovarianzmatrix. Es ist 
leieht naehvollziehbar, daB gut korrelierende Variablen ein sehr langge-

7 m' bezeichnet aile verfiigbaren Variablen, m nur diejenigen, die in die Faktorenanalyse eingehen. 
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strecktes Varianz-Kovarianzellipsoid zeigen (Abb. 3.14), wahrend schlecht 
korrelierende Variablen beinahe kreisf6rmige Ellipsoide aufweisen. In letzte­
rem Fall bringt die Zerlegung in Faktoren mit annahernd gleich grofien 
Eigenwerten (Lange der Hauptachsen) gegeniiber dern Ausgangsvariablen 
keinen Vorteil. 

3. Faktorenextraktion 
Insgesarnt gibt es genau so viele Hauptachsen wie Variablen. Bringt nach der 
Standardisierung jede Variable den Informationsgehalt 1 (= Varianz) ein, so 
ist die Surnrne aller Eigenwerte gleich m. Nur einige wenige Hauptkorn­
ponenten reichen jedoch schon aus, urn einen hohen Anteil der Gesarntinfor­
rnation (= Surnrne der Einzelvarianzen) auszudriicken. Durch Extraktion 
dieser wenigen Faktoren8 kann sornit der Gesarntdatensatz in einer Weise dar­
gestellt werden, dafi nur ein geringer Informationsverlust hingenornrnen 
werden rnufi. 

4 
V1 

3 

-3 -1 1 2 3 4 
-1 

-2 

-3 

Abb. 3.14. Varianz-Kovarianzellipse fUr zwei Variable. 

8 Oblicherweise sind es nur diejenigen Faktoren, deren Eigenwert > 1 ist, und die damit einen 
hOheren Informationsgehalt als jede einzelne Ausgangsvariable tragen. 



64 3 Erstellen von Karten hydrogeologischer Kenngrol1en 

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 a.ij der Eigenvektoren heiBen Faktorenladungen und sind ein MaB flir 
die Starke, mit der eine Variable an diesen Faktor gebunden ist. Zur besseren 
Interpretation der Faktoren konnen die Hauptachsen des V-K-Ellipsoids rotiert 
(z.B. Varimax-Verfahren) werden. Man erhalt dann eine rotierte Faktoren­
matrix. 

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

3.2.3 
Fallbeispiel: Multivariate Schatzung 

1m Rahmen eines durch die Deutsche Forschungsgemeinschaft geffirderten9 

Projektes werden derzeit flachendeckend die hydrochemischen Verhaltnisse im 
oberflachennahen pleistozanen Grundwasserleiter des Oderbruchs an bis zu 117 
Grundwassermellstellen erforscht. 

Das Oderbruch liegt etwa 60 km nordostlich von Berlin im ostbranden­
burgischen Jungmoranengebiet und ist mit einer Gesamtflache von ca. 900 km2 

(Langenerstreckung ca. 60 km, Breite 10 bis 15 km) das grollte geschlossene 
Fltillpoldergebiet Deutschlands. Die Oder bildet den ostlichen Rand, wahrend im 
Westen die Barnimer und Lebuser Hochflachen das Oderbruch begrenzen. 

Die seit dem 18. Jahrhundert ackerbaulich intensiv genutzte Fltillpolder­
landschaft wird neben vereinzelten Altarmen der Oder vor allem von zahlreichen 
Entwasserungsgraben durchzogen, die aufgrund der vielfaltigen Meliorations­
mafinahmen in den letzten 250 Jahren entstanden sind. Die Grundwasserdruck­
flache liegt heute unterhalb des mittleren Oderwasserspiegels, wodurch entlang 
der Oder influente Grundwasserverbaltnisse 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
schiebemergelhochflachen bestimmt. Die Grundwasserstromung folgt vorzugs­
weise der Reliefgestaltung, d.h. die in das Innere des Oderbruchs gerichteten 
Zufliisse aus der Oder bzw. von den westlichen Hangen vereinen sich zu einem 
nach Nordwesten gerichteten Abstrom, der schlie6lich im Raum Wriezen/Bad 
Freienwalde gebiiodelt wird und iiber die Alte Oder abfliellt (zur hydrogeo­
logischen Situation s.a.: Pohler 1997, Kabelitz et al. 1994). 

9 Projektnehmer: FR Rohstoff- und Umweltgeologie der FU (A Pekdeger) und das Zentrum flIr 
Agrarlandschafts- und Landnutzungsforschung e.V. (ZALF, J. Quast). 
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Der untersuchte oberflachennahe Grundwasserleiter besteht im wesentlichen 
aus 10 bis 40 m machtigen Kiesen und Sanden pleistozanen Alters. Daruber 
lagem bis zu 3 m machtige Auelehme bzw. -tone, die stellenweise jedoch fehlen 
k6nnen und damit lokal eine potentielle Gefahrdung des Grundwassers durch 
direkte, landwirtschaftlich bedingte Nahr- und Schadstoffeintrage aufkommen 
lassen. 

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

• pbysiko-chemiscbe Parameter: pH-Wert, Redoxpotential (EH), Temperatur, 
elektrolytische Leitfahigkeit, 

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

• Anionen: Sulfat, Chlorid, Hydrogenkarbonat, Nitrat, Nitrit, Phosphat, 
• gasrdrmige Stoffe: Sauerstoff, Kohlensiiure, 
• Spurenstoffe: Kupfer, Blei, Kadmium, Zink, Arsen, Chrom, Kobalt, Nickel, 

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

1m folgenden wird gezeigt, wie mit Hilfe des Co-Krigings die Zuverlassigkeit 
der raumlichen Schiitzung der in der Wintermefikampagne 1995 weniger dicht 
bestimmten E~Werte (n = 52) durch Einbeziehen der Sommerme6daten 1994 
(n = 116) verbessert werden kann. 

Daran anschlie6end wird die Regionalisierung von Faktorenwerten aus 23 
Einzelparametem der Sommerkampagne 1994 dargestellt. 

3.2.3.1 
Interpolation der riiumlichen 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 fur 
die einzelnen Me6kampagnen unterschiedlich dichte Me6netze zur Verfiigung: 
so ist beispielsweise im Fruhjahr 1994 an insgesamt 116 Me6stellen das 
Redoxpotential bestimmt worden, aus Grunden der Zeiterspamis im Winter 1995 
jedoch nur noch an 52 Mefistellen. 

Es ist zu erwarten, daB die raumliche Verteilung der Me6daten basierend auf 
einem urn mehr als die Halfte reduzierten Datensatz nur Hickenhaft und 
bereichsweise weniger zuverlassig interpoliert werden kann. 

Die E~Messungen im Fruhjahr 1994 und im Winter 1995 (Abb. 3.15) zeigen 
eine signifikant positive Korrelation (r = 0,56). Insgesamt liegen die Winter'95-
Werte etwas niedriger (m = 113 mY) als im Fruhjahr'94 (m = 145 mY). Zwei 
besonders hohe, im Westen und Siidosten gemessene Winter'95-Werte weichen 
von diesem generellen Bild abo 
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Abb,3.1S. Streudiagramm und Regressionsgerade der gemessenen EH"Werte fllr zwei MeJ3. 
kampagnen. (Die Schraffur deutet den Bereich eher reduzierenden Milieus an.) 

TabeUe. 3.3. Parameter der sphiirischen Variogrammodelle fllr das Redoxpotential 

EH [mY] Nugget·Effekt Sill Reichweite 
( sphilrisch, isotrop) 

Winter 1995 (Primlirvariable) 500 5800 7km 
Friihjahr 1994 (Sekundilrvariable) 500 2200 7km 
Co· Variogramm 500 2600 7km 

Die Variogrammanalyse der Redoxwerte im Winter 1995 bzw. Friihjahr 1994 
erbrachte zwei ahnliche Variogramme (Abb. 3.16), die jedoch unterschiedliche 
Sills aufweisen. Die wesentlich hOhere Varianz (Sill) der Wintermessungen deu­
tet eine groBere Variabilitat des Redoxpotentials an, die durch die zwei hohen 
Werte noch unterstrichen wird. Das Kreuzvariogramm ist tiberall positiv definit. 

Zur Schiitzung der El1Werte der Winter'95-Kampagne wurde zunachst das 
Ordinary Kriging mit einem isotropen sphiirischen Variogramm (Tabelle 3.3) 
verwendet. 

Das Variogramm der El1MeBwerte der Friihjabrskampagne 1994 und das Co­
Variogramm wurden dann in der Co-Kriging-Routine COK3D (GSLm, Deutsch 
u. JoumeI1992) verwendet, urn die Zuverlassigkeit des Schiitzergebnisses zu ver­
bessem. 



3.2 Multivariate Geostatistik 67 

8000 ~ E,.,.Winter '95 
Y(h) -x- Co-Variogramm 

0 --- EH -Fruhjahr '94 0 
6000 

4000 

2000 

o 5000 10000 15000 20000 25000 

Abb. 3.16. Variogramme und Kreuzvariogramm der En-Werle Fruhjahr 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 gleichmiiBig das Untersuchungsgebiet 
abdecken (Abb. 3.17), konnten tiberall Werte geschatzt werden. Danach sind mit 
Redoxwerten unterhalb von 200 mV reduzierende Verhaltnisse in beinahe dem 
gesamten Gebiet des Oderbruchs anzutreffen. Nur im Nordwesten und Westen 
sind ErhOhungen mit Werten von bis zu 400 mV zu beobachten, die auf lokal 
oxidierendes Milieu hinweisen. Die Schatzstandardabweichung liegt einheitlich 
zwischen ±50 und 70 m V, was etwa zwischen 56 und 78 % der globalen Stan­
dardabweichung von ±89 m V liegt. Nur sehr vereinzelt, werden Krigingstandard­
abweichungen von weniger als ±50 m V angezeigt, dafiir steigen jedoch an zwei 
Stellen im Nordwesten bzw. Sliden die Werte auf mehr als ±70 mY. An diesen 
Stellen mull die Interpolation als nicht ausreichend zuverlassig beurteilt werden. 

Die mit Hilfe des Co-Krigings erstellte Karte (Abb. 3.18) zeigt ebenfalls die 
beiden EJrMaxima im Nordwesten und Norden, jedoch liegen die interpolierten 
Werte etwas hOher als in (Abb. 3.17), wodurch sich der Flachenanteil erhOhter 
Redoxwerte vergrOfiert. Anhand der Lage der zusatzlichen Me6punkte der Friih­
jahr 1994-Kampagne (dargestellt als x) zeigt sich, daB aufgrund der Korrelation 
der beiden Datensatze das geschatzte Gebiet erhOhter Redoxwerte grOfier wird. 

Ein Vergleich der Fehlerkarten zeigt, daB der Bereich hOherer Schatzfehler 
durch das Co-Kriging deutlich verkleinert werden konnte. Nur im Stiden 
verbleibt noch ein Restgebiet mit Krigingschatzfehlern von mehr als ±70 mY, in 
weiten Teilen dagegen unter ±50 mY. 
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Abb.3.17. Karte des Redoxpotentials [mY] Winter 1995, interpoliert mit Ordinary Kriging, 52 
Datenwerte, Schraffur: Krigingfehler [mY]. 
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Abb. 3.1S. Karte des Redoxpotentials [mY] Winter 1995, interpoliert mit Co-Kriging, 52 Daten­
werte und 64 zusiitzliche Probenpunkte (x) mit E/rMeBwerten vom Flilhjahr 1994, Schraffur: 
Krigingfehler [mY]. 
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Abb. 3.19. Differenzenkarte der interpoliertenEIrWerte Winter'95 und Friihjahr'94. 

Das Ergebnis macht deutlich, daB im vorliegenden Beispiel die ZuverHissigkeit 
der interpolierten Karte der EwWerte im Winter 1995 aufgrund deren raum­
zeitlichen Korrelation mit den Me6werten einer fIiiheren Kampagne deutlich 
verbessert werden kann, obwohl gegenuber FIiihjahr 1994 nur etwa die Halfte an 
Me6werten zor Verfiigung steht. Der zusatzliche Aufwand fUr 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 Me6gr06en eingesetzt werden. 

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

3.2.3.2 
Rliumliche Analyse der hydrochemischen Beeinflussung im 
Grundwasser des Oderbruchs 

Das Grundwasser des Oderbruchs ist im wesentlichen nur schwach bis mittel­
ma6ig mineralisiert (elektr. Leitfahigkeit ~ 1000 IlS cm-!, Abb. 3.20). Es kann 
als Ca-HC03- S04- bzw. Ca-S04- HC03- Wasser eingestuft werden. Die gemes­
senen EwWerte liegen zum gr66ten 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. Haufigkeitsverteilung der elektrolytischen Leitfahigkeit. 

Da der Grundwasserabstrom von der Oder landeinwarts gerichtet ist, muB 
durch den Uferfiltratanteil des Grundwassers mit einem Eintrag von Schadstoffen 
aus der Oder in das Grundwassersystem gerechnet werden. 
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Abb. 3.21. Hiiufigkeitsverteilung des Redoxpotentials. 
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Mit Ausnahme von der Temperatur, einiger Spurenstoffe und der elektroly­
tischen Leitfahigkeit (Summenparameter) wurden aIle ubrigen im Friihjahr 1994 
bestimmten (insgesamt 23) Parameter in der Faktorenanalyse verwendet. Beinahe 
aIle Inhaltsstoffe zeigen erwartungsgemiill eine mehr oder minder stark 
ausgeprligte 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 erkUlren. Tabelle 3.4 zeigt die nach dem 
Varimax-Verfahren rotierte Faktorenmatrix, in der hohe Ladungen (> 10,51) 
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(II) sowie die Stickstofi'verbindungen. 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 E/rWert bzw. die Nitrat-, 
Nitritgehalte abnehmen. Kurz: je reduzierender das Milieu, desto stilrker wird 
Faktor 1, der damit als Redoxindikator gedeutet werden kann. Dieser Faktor 
tragt zur ErkUirung von 23 % der Gesamtvarianz bei und ist damit der domi­
nante Einfltillfaktor in diesem Untersuchungsgebiet. 

• 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 noeh in der Diskussion und soIl in O.g. 
DFG-Vorhaben untersucht werden (T. Liedholz, freundl. mundI. 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 erMhte Magnesiumkonzen­
trationen sind vor aHem flir die Grundwasser im westlichen Randgebiet 
charakteristisch und spiegeln damit auch den EinfluB der von den 
Hochflachen zustromenden Grundwassern wider. Mit 13 % erklarter Varianz 
ist dieser Faktor die zweitstarkste Einfltillkomponente. 

• Faktor 3 wird durch die lonen des Steinsalzes beeinfltillt. Eine immer noeh 
hohe, jedoch negative Ladung tragt auch das Silizium. Natrium, aber vor 
aHem Chlorid wird aus der Oder mit dem Uferfiltratwasser in das Grund­
wasser transportiert. Deshalb kann dieser Faktor, der mit 9,3 % die dritt­
stilrkste Einfltillkomponente ist, vorsichtig als Indikator fur die Beeinflussung 
des Grundwassers durch Uferfiltration gedeutet werden. 

• Faktor 4 wird vor aHem durch die Schwermetalle Blei, Kadmium und Kupfer 
bestimmt, die mit Sicherheit auf anthropogen bedingte Eintrage in das 
Grundwasser hindeuten. Die absoluten Gehalte dieser Stoffe sind jedoeh 
zumeist deutlich unterhalb der entsprechenden Grenzwerte der Trinkwasser­
verordnung, so daB diesem Faktor keine besondere Bedeutung zugemessen 
werden mtill (8 % erkHlrte Varianz). 
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TabeUe 3.4. Faktorenladungen der sechs extrahierten Faktoren aus 117 Proben und 23 Variablen. 

Faktor 1 Faktor 2 Faktor 3 Faktor 4 Faktor 5 Faktor 6 
Parameter redoxsensitive Erdalkalien Versalzung Schwermetalle organisch- Dlinge-

Parameter e.H mittel 
EH "~,$54' 0,036 -0,165 0,050 0,104 -0,083 

Fe Q;$37. 0,049 0,078 -0,082 0,313 -0,244 

NH4 O,~12 0,083 0,138 0,049 0,280 -0,063 

N03 -Q;~OO . 0,081 -0,013 0,100 0,118 0,240 

Mn 0;754. 0,162 0,227 -0,021 0,333 -0,079 

NOz -Q,672 0,239 0,033 -0,011 0,194 0,412 

Sr -0,023 0834 ':..:" ~'" 
0,074 0,112 -0,086 -0,1 II 

Ca -0,007 p;~OO -0,153 -0,145 0,349 0,096 

Mg 0,001 , ..':(),~8~"" 0,102 -0,010 -0,017 -0,127 

S04 -0,225 ,,:,:::'p,5~9'" 0,352 -0,418 0,341 0,081 

HC03 0,457 "0;495" -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 0,797· 0,197 0,070 0,071 

Ci 0,403 0,152 WUi2 0,025 0,275 -0,069 

Si 0,145 0,078 -Q;534 0,444 0,406 -0,037 

Ph 0,109 0,101 0,026 "'0,766 -0,062 0,014 

Cd -0,168 -0,055 0,043 0,656 0,203 -0,045 

Cu -0,126 -0,046 0,060 M42,' -0,142 0,207 

DOC 0,167 -0,021 0,110 -0,102 0;697 0,165 

pH -0,089 -0,134 -0,022 -0,215 .. ,,,0;634- 0,432 

K -0,262 0,092 0,182 0,102 0,140 .~.7~8 
P04 -0,227 -0,228 -0,242 0,330 0,054 'pi)l~' 

Zn 0,036 0,081 0,036 0,031 0,081 ,0;538 

• Faktor 5 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 erkHirt werden kann, tragt 
wesentlich zu Bildung dieses Faktors bei. Daneben steht, jedoch mit negativem 
Vorzeichen, der pH-Wert. Die Starke dieses Faktors nimmt also mit steigen­
den DOC-Gehalten und zunehmend sauren Grundwasserverhaltnissen zu. 

• Faktor 6 wird durch Komponenten von DOngemitteln charakterisiert und ist 
damit ein Indikator fur Grundwasserbelastungen aus landwirtschaftlicher Ak­
tivitat. Er tragt nur noch etwa 6 % zur Erklarung der Gesamtvarianz beL 

Die Interpretation der Faktoren legt die Betrachtung ihrer raumlichen Vertei­
lung nahe. Mit Hilfe der Variogrammanalyse konnen moglicherweise unter­
schiedliche Typen der raumlichen Erhaltungsneigung der einzelnen EinfluB­
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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TabeUe. 3.5. Variogrammparameter der sechs EinfluBfaktoren. 

Faktor 1 Faktor 2 Faktor 3 Faktor 4 Faktor 5 Faktor 6 
redoxsensitive Erdalkalien Versalzung Schwer- organisch- Dlingemittel 
Parameter metalle /!.H 

Typ spharisch exponentiell sphiirisch, sphiirisch sphllrisch exponentiell 
lineare Drift 

ReichweitelO 14km 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 1650 1400 1000 1400 

Anisotropie 2,9 3,3 1,4 3,3 

Die Variogramme der Faktoren 1,2 und 5 (Redoxsensitiv, Erdalkalien, orga­
nisch-pH) zeigen eine ausgeprfigte geometrische Anisotropie, deren Hauptachse 
etwa parallel zum Oderverlauf liegt (NW-SE). Das AnisotropieverMltnis betrfigt 
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 rfiumliche Erhaltungs­
neigung, die nahezu einem reinen Nugget-Effekt entspricht. 
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Abb.3.22. Experimentelle Richtungsvariogramme des Faktor 5 (organisch-pH) und angepaBte 
anisotrope Modellfunktion .• NW-SE-, x NE-SW-Richtung. 

10 Beim Exponentiellen Variogrammtyp ist aus Grlinden der Vergleichbarkeit das Dreifache des 
Modellparameters angegeben. 
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Die Reichweiten der iibrigen Faktoren liegen zwischen 9 und 20 km fur die 
Hauptachse der Anisotropieellipse. 

Abgesehen von Faktor 3 (Uferfiltrat), der eine Drift senkrecht zorn Oderver­
lauf erkennen 13.6t, sind aIle Faktoren als stationare ReV (2.0rdnung) anzu­
sehen. Der Nuggetefl"ekt liegt zwischen 20 und 40 % der Varianz, was fur eine 
relativ hohe engrfiumige Variabilimt der EinfluBfaktoren spricht. 

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

Faktoren­
ladungen 
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0.0 

Faktor1: 
redoxsensitlve Vallablen 

5465000 5475000 

Abb. 3.23. Raumliche Verteilung des Redoxindikators (Faktor 1). Faktorenwerte> 0 sind 
schraffiert dargeste1\t. 
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Faktor2: 
Erdalkalien-Sulfat 

~1~JL-~----------~--------__ ~--------~ __ --------~ 

Abb.3.24. Riiumliche Verteilung des Faktors 2 (Erdalkalien, Sulfat). Faktorenwerte > 0 sind 
schraffiert dargestellt. 

Die Faktoren, die auf eine anthropogene Ursache zUrUckzufiihren sind 
(Schwennetalle und Dungepararneter), weisen eine isotrope raurnliche Struktur 
mit einer kleinen riiurnlichen Erhaltungsneigung auf. Dagegen zeigen die 
ubrigen Faktoren eine deutliche Ausrichtung des Variogramms parallel zu den 
Hauptachsen des FlieBsysterns. Das liiBt fUr die beiden anthropogenen Faktoren 
den SchluB zu, daB ihr EinfluB zurneist lokal sehr begrenzt und wahrscheinlich 
eher zufiilliger Natur ist. Denn nur dort, wo ein Schadstofi'eintrag an der 
Oberflache stattfindet und zusatzlich der Auelehm fehlt, ist von einer direkten 
Beeintrachtigung des Grundwassers auszugehen. 

Die Variograrnrnpararneter wurden verwendet, urn alle Faktoren raumlich auf 
ein regelrniiBiges 2x2 krn-Raster zu interpolieren. Fur Faktor 3 (Uferfiltrat) 
wurde das Universal Kriging (s.a. Kap 3.1.2) unter der Annahrne 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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Faktoren­
ladungen 

Faktor 3: Na-CI 
Uferfiltration 

Abb.3.25. Rliumliche Verteilung des Uferfiltratindikators (Faktor 3: Versalzung). Faktorenwer­
te > 0 sind schraffiert dargestellt. 

Man sieht, daB in weiten Teilen des Oderbruchs die niedrigen Redoxbedin­
gungen (Faktorenwerte> 0) die hydrochemischen Verhiiltnisse des oberflachen­
nahen Grundwasserleiters bestimmen. Eine Ausnahme bilden die westlichen 
Randgebiete, in denen kleine Faktorenwerte « 0) den oxidierenden EinfluB des 
randlichen Zuflusses widerspiegeln (erMhte EliWerte, deutlich Mhere Nitrat 
und Sauerstofikonzentrationen, geringe Eisen- und Mangan-Gehalte). 

Ein anderes Bild zeigt die Karte des Faktors 2: sein Einflu6 Uillt in grofieren 
Entfemungen von den westlichen Hangen nacho Dagegen nehmen die Werte des 
Faktors 3 (Versalzung), der ja als Indikator flir UferfiItrateinfluB steht, deutlich 
in Richtung der Oder zu. 
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~100Q()~-.----------.----------.----------,----------,L 

Abb. 3.26. Raumliche Verteilung des Redoxpotentials (EH'Wert). 

Zum Vergleich wurden flir einige ausgewahlte Inhaltsstoffe und den E/rWert 
Variogramme (Tabelle 3.6) berechnet und eine Kriginginterpolation durchge­
flihrt. Es zeigt sich, dan die Karte des Redoxpotentials (Abb. 3.26) beinahe 
identisch mit der des Faktors 1 ist. Dieser wird in einem solch hohen Mane 
(Faktorenladung: -0,85) durch den E/rWert bestimmt, dan diese Ubereinstim­
mung, die auch an der Ahnlichkeit der Variogrammparameter ersichtlich ist, 
nieht iiberraseht. A.hnlieh verbalt es sich mit der Karte des Hydrogenkarbonats 
(Abb. 3.28) und der des Faktors 2. 

Ein durehaus anderes Bild zeigt jedoch die Karte des Magnesiums (Abb. 
3.27), die eher punktuelle Maxima erkennen laBt. Ebensowenig kommt durch die 
Karte des Magnesiums alleine die graduelle Abnahme der flir das Oderbruch 
typischen hydrochemischen Zusammensetzung (Ca(Mg)-S04-(HC03)-Wasser), 
die auf die zunehmende Uferfiltratbeeinflussung (Faktor 3) zUrUckzufiihren ist, 
zum Ausdruck. 
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Abb. 3.27. Riiumliche Verteilung des Magnesiums. 

Tabelle 3.6. Variogrammparameter einiger ausgewiihlter Inhaltsstoffe 

EH[mV] HCOJ[mgrl] Mg[mgrl] 

Typ sphiirisch sphiirisch sphiirisch 

Reichweile [/em] 13 12 6 
Nugget-Effekt 500 4000 3 
Sill 3000 9500 35 
H auptrichtung 1600 1450 00 

Anisotropie 2,0 3,3 2,0 
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HC03 [mg/IJ 

Abb. 3.28. Rliumliche Verteilung des Hydrogenkarbonats 

Zusammenfassend kann gesagt werden, daB mit Hilfe der Faktorenanalyse 
einige grundlegende Beeinflussungen des Grundwassers im Oderbrueh deutlieh 
erkannt und interpretiert werden Mnnen. Basierend auf dem Faktorenmodell 
kann eine raumliehe Strukturanalyse durehgefUhrt werden, die fUr jeden 
EinfluBfaktor ein differenziertes Verteilungmuster zutage fordert, das so 
umfassend nieht anhand der Ausgangsdaten erkannt werden kann11 • 

11 Auf eine detailliertere Interpretation des Ergebnisses soli 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 unregelmrulig im Raum verteilter Me6-
gro6en hydrogeologischer Parameter ist. Diese Verfahren wirken als Punkt­
schatzer. "Punkt"-Schatzung (point estimation) bedeutet im statistischen Sinne 
die Schatzung eines einzelnen Parameters der lokalen Verteilungfunktion. Dies 
ist z.B. der Erwartungswert oder ein bestimmter Perzentilwert. 

Die Krigingverfahren, die bisher behandelt wurden, sind solche Punktschatzer, 
die den Erwartungswert der lokalen Verteilungsfunktion schatzen und zusatzlich 
das Vertrauensintervall angeben. 1m nun folgenden Abschnitt steht die Model­
lierung lokaler Verteilungsfunktionen regionalisierter Variablen im Vordergrund. 

Die physikalische Bedeutung einer Vielzahl von hydrogeologischen Kenn­
gro6en wird weniger durch exakte numerische Werte als vielmehr durch ihre 
lokalen Verteilungsspektren deutlich, da diese der Einschatzung moglicher Risi­
ken ("worst-case" Studien) durch abhangige Prozesse, wie beispielsweise dem 
Transport von Scbadstoffen im Grundwasser, besser gerecht werden. 

Die haufig zu beobachtenden (s. Kap.2) polymodalen Verteilungspektren 
hydrogeologisch relevanter Kenngr06en, die nicht ausreichend mit den gangigen 
parametrischen Verteilungfunktionen zu modellieren sind, erfordem nicht­
parametrische geostatistische Regionalisierungsverfahren. Diese baben weniger 
eine optimale raumliche Schatzung als vielmehr die ModeUierung der Unsicher­
heit, d.h. des moglichen lokalen Variationsspektrums zum Ziel (JoumeI1989). 

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

Die flir Fragen der Grundwasserbewegung und .des Stoffiransportes wesent­
lichen Eigenschaften wie der k,rWert, der Tongebalt oder der Gehalt an organ­
ischem Kohlenstoff sind Kenngro6en, die in der hydrogeologischen Praxis in 
Form von Wertebereichen angegeben werden, die flir ein bestimmtes hydro­
dynamisches Verhalten cbarakteristisch sind. Zu nennen ist bier die Klassifi­
zierung von Grundwasserleitern in nicht-Ieitende, gering-Ieitende und gut­
leitende Medien entsprechend ihrem k,rWertebereich (s.a. Freeze u. Cherry 1979, 
Matthess u. Ubell1983, De Marsily 1986). 

Als weitere ortsabhangige Kenngro6en, die den Wasserkreislauf beeinflussen, 
sind qualitative Beschreibungen, etwa die lithostratigrapbische Einordnung einer 

M.-T. Schafmeister, Geostatistik für 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 (Joumel 1989). 

1m folgenden wird der Indikatoransatz fUr Nominalvariablen sowie fUr Varia­
bIen des Intervalltypes zur Schlttzung lokaler Verteilungsfunktionen vorgestellt. 
Eine Auswahl von rnumlichen stochastischen Simulationstechniken wird an­
schlieBend am Beispiel des Durchlassigkeitsbeiwertes (krWert) vorgestellt. Die 
Aufgabe der stochastische Simulation ist es, aus der Menge der moglichen raum­
lichen Verteilungen der Zufallsfunktion Z eine oder mehrere Realisationen zu 
ziehen, urn 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 art x 
ein bestimmter Zustand E bzw. eine bestimmte Datenklasse angetroffen, so 
nimmt die Indikatorvariable den Wert 1 an; andernfalls 0 (Gl. 4.1): 

{I, wenn in x Zustand E zutrifft, 
/(x;E) = 

0, sonst. 
(4.1) 

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

Durch das Einfiihren von Grenzwerten Zc (Cut-Off-Werte) konnen auch die 
Verteilungen von Variablen des lntervalltyps, wie beispielsweise der krWert, der 
Flurabstand, hydrochemische Grundwasserinhaltsstoffe u.a., in Indikatorvaria­
bIen fiberfiihrt werden (Gl. 4.2): 

4.1.1 

{
I, wenn z(x)::;; zc' 

I(x z ) = 
'c 0, sonst. 

Kriging von Nominalvariablen 

(4.2) 

Die Indikatorvariable kann in der gewohnten Weise geostatistisch behandelt 
werden. 1m FaIle verschiedener Gesteinstypen Tj, j=I, ... ,m erhltlt man m Vario­
gramme 



4.1 Indikatoransatz 83 

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

n 

i; (x) = :~:>.tJj (x;). (4.4) 
;=1 

In der ublichen Weise wird das Kriginggleichungssystem (KGS) aufgestellt. 
Man erhalt so in jedem Punkt x einen Schatzwert i *(x) zwischen 0 und 1. Dieser 
Wert kann als Wahrscheinlichkeit (Prob) interpretiert werden, dafi der Typ Tj 
vorliegt: 

Prob{Gesteinstyp inx ist ~} = i;(x). (4.5) 

Der Typ, flir den die hOchste Wahrscheinlichkeit in x geschatzt wurde, wird -
wie in Klassifizierungsverfahren ublich - als in x anzutreffender Typ gewahlt. 

Da jede Indikatorvariable unabhangig von den anderen geschatzt wird, erge­
ben sich bei ungiinstiger Probenpunktanordnung Einzelwahrscheinlichkeiten, 
deren Summe nicht 1 ist. Eine entsprechende Normierung auf die Gesamtsumme 
1 ist leicht durchzufiihren und beeintrachtigt das Ergebnis qualitativ nicht. 
Dennoch ist vor allem bei der Verwendung des Indikatoransatzes auf eine regel­
mafiige raumliche Datendichte zu achten. Eine lokale Anhaufung von Proben­
punkten (Cluster) innerhalb eines Typs flihrt zu dessen Uberproportionierung. In 
solchen Fallen sollte unbedingt ein Declustering, d.h. entweder ein Ausdunnen 
des Datenclusters oder eine entsprechende Gewichtung der einzelnen Daten­
punkte (s.a. Programm DECLUS in GSLIB, Deutsch u. Joumel 1992) vorge­
schaltet, bzw. bei der Probennahme von vornherein ein moglichst regelmafiiges 
Punktraster gewahlt werden. 

4.1.2 
Indikatorkriging fUr Variablen des Intervalltyps 

In ahnlicher Weise behandelt man Grenzwertprobleme. 1st Z(x) eine regionali­
sierte Variable mit Werten im Gebiet D, so definiert man flir jeden Punkt x in D 

{
I, wenn z(x) ::; zc' 

I(x z ) = 
'c 0, sonst. 

(4.2) 

Die lokale Variabilitat einer MeBgrOBe Z kann als das Verteilungsspektrum 
innerhalb eines kleinen Teilvolumens A verstanden werden (Joumel 1983). 
Dieses Teilvolumen kann flir einen Abbaublock in einer Lagerstatte als auch flir 
die Diskretisierungeinheit eines Grundwassermodells (FE, FD) stehen. Vorausge­
setzt, es lagen 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 Zc im Teilvolumen A c D ist gegeben dureh 
(Gl. 4.6): 

<l>(A;zJ = ~f I(x;zJdx (4.6) 

Sehatzwerte von <l>. (A; zc) fUr versehiedene Grenzwerte erlauben es, die ent­
spreehenden Anteile zu bereehnen. 

N 

<l>*(A;zJ= LAkI(xk;zJ, fUr xk ER . (4.7) 
k=1 

Die reehte Seite der Gleiehung ist analog zum gewohnliehen Kriging 
(Ordinary Kriging) der Sehatzwert der Indikatorfunktion I(x,zJ im Teilvolu-

men A anhand des gewiehteten Mittels der Indikatorwerte innerhalb des Sueh­
radius R. Da nun aber die Beziehung gilt, 

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

/ 
/ 

/ 

A , , 

/ 
/ 

/ 

• 
o 

/ • z~ Zc::::::> /(Xk;ZJ = 1 

• 
o • o o 

1 cpf 

Z 

Abb. 4.1. Schiitzung der lokalen Variabilitatsfunktion von Z in Block A mit Hilfe der Indikator­
wertel(xk;zJ in R. 
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kann die lokale Verteilungsfunktion von Z in einem Teilgebiet A cD mit 
Hilfe der Indikatorfunktionen <1>. (A; z c) fUr verschiedene Cut -off-Werte ge-

schatzt werden. <1>. (A; z) kann als bedingte Verteilungsfunktion von Z in A be­

trachtet werden: 

Die lokale Verteilungsfunktion enthalt natiirlich wesentlich mehr Information 
uber Z als der Krigingschatzwert Z; des Erwartungswertes. So kann anhand der 

lokalen Verteilungsfunktion sofort die Wahrscheinlichkeit abschatzt werden, mit 
der ein Grenzwert Zc uberschritten wird - eine haufig aufkommende Fragestellung 
bei Umweltproblemen. 

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

1. Ordnen der Daten der GroBe nach zur Darstellung der Verteilungsfunktion, 
2. Festlegung von m Werten Zcj zur diskreten Approximation der Vertei­

lungsfunktion, 
3. Indikator-Kodierung der Datenwerte liefert m Indikatorfunktionen Iix;zcj)' 

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

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

Ein kritischer Punkt ist die geeignete Auswahl der Grenzwerte Zc. Eine Mog­
lichkeit ist, augenscheinlich markante Grenzwerte auszuwahlen: dies sind bei­
spielsweise bei Grundwasserkontaminanten die Nachweisgrenze, Grenzen fUr 
den weiteren Handlungsbedarf bzw. die Sanierungsgrenze (vergl. Niederlan­
dische Liste, Berliner Liste). Fur den hydraulischen Kennwert kf kOnnten 
markante Grenzwerte, die die hydraulische Leitfahigkeit eines Grundwasserlei­
ters definieren, gewahlt werden. Haufig bieten sich auch anhand der zumeist 
polimodalen Histogramme markante Grenzen an. Die Erfahrung zeigt jedoch, 
dan eine Unterteilung des experimentellen Verteilungsspektrums in Intervalle 
mit gleichen Wahrscheinlichkeitsdichten, also eine Einteilung nach Quartilen 
oder Perzentilen, fUr die Berechnung der Indikatorvariogramme von Vorteil ist. 
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rex) = [0 0,6 0,9] [Kriging der Indikatorvariablen 1ft j=1 .. ,3 ) 

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

Die schon beim Indikatorkriging von Nominalvariablen erwiihnte Forderung 
nach einer moglichst gleichnUilligen raumlichen Probenverteilung gilt auch hier. 
Die unabhangige Schatzung der Indikatorvariablen ~ kann zu Ergebnissen ij ' 

fiihren, die keine giiltige Verteilungsfimktion ergeben: neben Schatzwerten 
auBerhalb des Intervalls [0,1] treten mitunter auch Verietzungen der Reihenfolge 
(order relation violation) auf, worunter verstanden wird, daB die geschatzte lokale 
Verteilungsfunktion nicht stetig ansteigt (Abb. 4.3). Diese konnen jedoch leicht 
korrigiert werden (s.a. Programm IK3D in GSLm, Deutsch u. Journel 1992), z.B 
durch UplDownward-Korrektur (Abb. 4.3) oder durch Ignorieren einzelner nach 
unten abweichender Wahrscheinlichkeiten, bevor der Anwender das Schatzer­
gebnis weiter verarbeitet. Eine Korrektur auf der Basis von Spline-Funktionen 
wird fOr ein ahnliches Problem bei der Interpolation von Schichtoberkanten von 
Burger (1997) vorgeschlagen. 
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i*(x,z )= prob*(z(x) ~ z ) 
c c 

1.0 - - - - - - - - - - - -

0.8 

0.6 • /~ __ ..J 

0.4 

0.2 

0.0 -'-_'------I--+-f------I----+----I,----J----+--

z1 z2 z3 z4 z5 z6 

• Schiitzwerte fUr j" 

Korreklurlinien 

z7 z8 z9 Z 
c 

korrigierte Schiilzung der Iokalen Verteilungsfunldion von Z(x) 

Abb.4.3. Korrektur ungeordneter Indikatorschlitzergebnisse (Order relation problem), veriindert 
nach Deutsch u. Journe11992. 

4.2 
Stochastische Simulationsverfahren 

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

In manchen Fragestellungen ist jedoch nieht das durchschnittliche Verhalten 
einer Variablen von Interesse, sondern vielmehr die m6glichen Extreme. Diese 
werden in "Worst-Case" Betrachtungen, z.B. des Schadstoffiransportes im 
Grundwasser, gebraucht; besonders dann, wenn im engraumigen Bereich hohe 
Differenzen zwischen Variablenwerten physikalische Prozesse beeinflussen 
(erratisches Verhalten), wie es fUr krWerte haufig zu beobachten ist. In solchen 
Fallen sollte dem glattenden Schatz- (Interpolations-) verfahren Kriging eine 
Methode vorgezogen werden, die es erlaubt, die engraumige Variabilitat einer 
ortsabhangigen Variablen, d.h. ihre Heterogenitat realistisch nachzuvollziehen. 
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Die Regionalisierungsverfahren, die unter dem Begriff "Stoehastische Simula­
tionen" zusammengefafit werden, bieten dazu die Moglichkeit. 

"Die Stochastische Simulation ist die Erzeugung von alternativen, gleichwahr­
scheinlichen, hoehauflosenden Modellen der raumlichen Verteilung von Z(x)" 
(Deutsch u. Journel 1992). 

Der Einsatz eines Regionalisierungsverfahrens aus der Gruppe der stocha­
stischen Simulationstechniken ist vor allem rur die hydrodynamischen Eigen­
schaften von Bedeutung, die den Stoffiransport beeinflussen. 

Einige Parameter seien bier beispielhaft angesprochen: Das Porenvolumen 
eines Gesteinskorpers hat auf die hydrodynamischen Prozesse einen wesentlichen 
Einflufi: es bestimmt das Speichervermogen und somit den Grundwasserhaushalt; 
die durchflufiwirksame (effektive) Porositat (n.) geht in die Berechnung der Ab­
standsgeschwindigkeit ein; dariiberhinaus ist die Porositat ein Mafi rur die rur 
Sorptionsprozesse oder den Ionenaustausch zur Verfiigung stehende Kornober­
flaehe. Obwohi zumindest das Gesamtporenvolumen (n) labortechnisch relativ 
zuveriassig zu bestimmen ist, so ist doch seine raumliche Variabilitat regional 
selten genau bekannt. Noeh mehr gilt dies fUr die durchfluBwirksame Porositat 
(n.), deren Kenntnis Voraussetzung fUr die Berechnung des Transportes geloster 
Stoffe im Grundwasser ist. Der Mangel, der in der unzureichenden Me6genau­
igkeit rur die Porositat sowie in der Unkenntnis ihres raumlichen Verteilungs­
musters begriindet liegt, kann durch die Angabe von lokalen Verteilungsspektren 
ausgeglichen werden. 

Der Durchlassigkeitsbeiwert (kf ) ist eine auf engstem Raum hoeh variable 
hydraulische Kenngro6e. Sie gilt als nicht exakt quantifizierbar, da ihre Werte 
z.T. erheblich in Abhangigkeit von den physikalischen Grundannahmen der Be­
stimmungsmethode (Labor, Gelande, indirekt, direkt s.a. Tabelle 2.1) sowie von 
der Gro6enordnung des Bezugsvolumens schwanken. Umgekehrt richtet sich ihre 
numerische Darstellung, z.B. in einem deterministischen Grundwassermodell, 
auch nach der Gro6enordnung des Kontrollvolumens sowie dessen Orientierung 
zu den Hauptachsen des hydraulischen Systems (Desbarats 1987, G6mez­
Hernandez 1993). 

Moglichkeiten, diese wesentliche Kenngro6e des Wasserkreislaufes in ihrer 
Variabilitat raumlich umfassend zu modellieren, bieten die geostatistischen 
Simulationsverfahren. Gleiches gilt rur solche ortsabhangigen Parameter, die die 
Sorption von im Grundwasser gelOsten Stoffen beeinflussen, wie etwa der Tonge­
halt oder der Gehalt an organischem Kohienstoff, und einen verzOgerten Stoff­
transport bewirken. Die Retardation kann unter der Annahme eines geeigneten 
Sorptionskonzeptes (Sorption nach HENRY, FREUNDLICH oder LANGMUIR) 
mit Hilfe des stoff- und sedimentspezifischen Verteilungskoeffizienten (Kd) 
berechnet werden. Dieser ist dann ebenso als eine ortsabhangige Zufallsvariable 
anzusehen (Haley et al. 1994, Bachhuber et al. 1986). 

1m folgenden wird die stochastische, raumliche Simulation benutzt, urn raum­
liehe Realisationen bereitzustellen, die die engraumige Variabititat von Z ab­
bilden. Diese Realisationen sind eine Basis fUr die Modellierung von Fluktua­
tionen hydrodynamischer Kenngr06en, die sieh entscheidend auf das Transport­
verhalten im Grundwasser auswirken, oder fUr die Darstellung der tatsaehliehen 
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Variationsbreite von Bodenkontaminationen. Die Simulation ortsabhangiger 
Variablen solI in der Weise erfolgen, dan 

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

(b)die raumliche Kovarianz C(h), geschatzt durch das Variogramm, 
reproduziert werden. 

(c)Die Variablenwerte Z(Xi) an den Me6punkten Xi sollen erhalten bleiben (Kon­
ditionierung durch Datenpunkte). 

Sind diese Anforderungen eOOIlt, so stellt das Simulationsergebnis eine mo­
gliche Realisation der ZufaIlsvariablen Z(x) dar, die die engraumigen Fluktua­
tionen der Variablen widerspiegelt, jedoch nie der Realitat selbst entspricht 
(Abb. 4.4). Vorteile der Verwendung simulierter Realisationen sind z.B., dan 

l. das gesamte Variationsspektrum der Daten in weiteOOhrende Betrachtungen 
eingeht, 

2. die engraumigen Fluktuationen beriicksichtigt werden, 
3. eine gro6e Anzahl von gleichwahrscheinlichen Realisationen erzeugt werden 

kann, die beispielsweise bei Sicherheitsstudien die Verwendung statistischer 
Testverfahren erlaubt. 

Realitiit (unbekannt!) 

• Datenpunkte Zj 

Z(x) 
Krigingschiitzung 

__ eine mogliche Realisation (simuliert!) 

\ 

x 

Abb. 4.4. Vergleich von stochastischer Simulation und Kriging 
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1 

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

Ergebnisse stochastischer Simulationen bieten vor allem bei weiterer Verwen­
dung in Proze6modellen Vorteile. Auf diese Weise konnen Schwankungsbereiche 
von Proze6ergebnissen statistisch bewertet werden!. 1m 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, c:l<ill ein Schatzer wie Kriging verwendet werden 
sollte, wenn eine Problemstellung den fur 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 lahren beschaftigten sich eine Vielzahl von Veroffentli­
chungen im Bereich der Geostatistik mit der Entwicklung von Algorithmen zur 
Erzeugung von ortsabhiingigen stochastischen Simulationen (Journel 1974, 
Gomez-Hernandez u. Srivastava 1990, Deutsch 1992 u.v.m.) sowie mit deren 
Einsatz in praktischen Fragestellungen (Teutsch et al. 1990, Schafmeister 1990). 
Die folgenden ErHiuterungen zur Vorgehensweise der einzelnen Simulationsalgo­
rithmen halten sich im wesentlichen an die Ausfuhrungen der Programm­
bibliothek GSLIB von Deutsch u. lournel (1992,1997). 

! Das in anderen Naturwissensehaften iibliehe Vorgehen der Experimentwiederholung ist in den 
Geowissensehaften vielfaeh nieht durehftlhrbar, da eine Probe eines Gesteinskorpers nieht 
mehrfaeh genom men werden kann. Die stoehastisehe Simulation bietet hier eine Mogliehkeit, 
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 fiber 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 (O,I)-Zufallszahlen: 

P {~SI ::;; S ::;; S2} = S2 - SI 

= F(Z2) - F(zl) (4.10) 

= p{zlzl ::;; z::;; Z2}. 

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

In der Geostatistik muB zusatzlich eine raumliche Korrelations-Struktur 
simuliert werden. Da es einfach ist, unabhangige 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, urn die originale Verteilungsfunktion zu erhalten. 

4.2.1 
Methode der Turning Bands 

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

Mit Hilfe eines Zufallszahlengenerators werden normalverteilte Zufallswerte 
auf einer Geraden (1-D) erzeugt. Diese werden durch Filterung (Faltung) so 
transformiert, daB sie einer vorgegebenen, auf die Dimension einer Strecke (I-D) 
reduzierten Variogramm-Funktion C1(h) entsprechen. Durch Rotation mehrerer 
dieser Geraden ("Bander") und Aufsummierung der Projektionen der einzelnen 
simulierten Werte werden 2- oder 3-dimensionale Realisationen erzeugt, die 
zunachst unkonditioniert sind, d.h. die Bedingung (c) - Berftcksichtigung der 
Datenwerte in den Probenpunkten - der geostatistische Simulation nicht erfiiUen. 

Daher sollten die simulierten Realisationen anschlie6end an die Datenpunkte 
konditioniert werden. Hierzu geht man von folgender Zerlegung aus (vgl. Journel 
u. Huijbregts 1978): 

Z(x) = z· (x) + [z(x) - z· (x)], (4.11) 
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wobei der Klammerausdruck die Differenz zwischen wahrem, aber unbekann­
tern Wert z(x) beschreibt und z*(x) seinen ScMtzer. 

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

(4.12) 

Der Fehlerterm zs(x) - z; (x) ist bier bekannt, weil in x auch ein simulierter 
Wert zs(x) voriiegt. Mit Hilfe dieses Fehlers erMlt man eine konditionierte 
Simulation durch 

(4.13) 

Bei allen Simulationsverfahren ist das VerMltnis von simulierter GebietsgrOfie 
und Reichweite des Variogramms zu beachten: 1st das Gebiet kleiner oder gleich 
der Gro6enordnung der Reichweite, so konnen die vorgegebenen statistischen 
Kenngro6en (Mittelwert, Varianz) noeh nicht reproduziert sein (Pra-Ergodische 
Bedingungen). 

4.2.2 
Sequentielle Simulation 

Wahrend die Turning Band Methode Realisationen einer ortsabMngigen 
Variablen erzeugt, die vor der Konditionierung zwar dieselbe Wahrschein­
lichkeitsdichte und dasselbe Variogramm wie die Datenwerte aufweisen, aber 
dennoeh zunachst vollig unabhangig von existierenden Datenwerten in ihren 
Me6punkten sind, wurde mit der Sequentiellen Simulation eine Technik 
entwickelt, die Werte im Ort x erzeugt, die aus der bedingten lokalen Wahr­
scheinlichkeitsdichte in der Nachbarschaft von x zuflillig gezogen werden. Dazu 
bedient sich dieses Verfahren schon wahrend der Erzeugung der Realisationen 
des Kriginggleichungssystems (KGS) und ist damit definitionsgema6 bereits an 
vorhandene Datenwerte konditioniert. 

Das Prinzip der Sequentiellen Simulation wurde fur GauB'sche Verteilungs­
funktionen sowie fur Indikatorfunktionen entwickelt. Letzteres hat sich zu 
Beginn der 90-er Jahre in der KohienwasserstoffvorratsscMtzung sowie auch in 
Fragen der Durchiassigkeitsverteilung von Grundwasserieitern erfolgreich durch­
gesetzt (G6mez-Hernandez u. Srivastava 1990, Teutsch 1992), da sich zeigt, daB 
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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Zs 

=> lokale Verteilungsfunktion 

Datenwerte Za 

Zufallspfad fOr das Kriging 

bereits simulierte Werte Zs 

c neuer Simulationspunkt 

Abb. 4.6. Schematische Darstellung des Sequentiellen Sinmlatiollsverjahrells. 

4.2.2.1 
Sequenfielle Gau8·Simulation 

Die Datenwerte werden z-transformiert. Entlang eines zufallig gewahlten Pfades 
(random path) durch das zu simulierende Gebiet werden flir jeden Gitterpunkt 
die benachbarten Datenwerte (und die bereits simulierten Werte) im Kriging­
gleichungssystem zusammengestellt (Simple Kriging2 mit Variogrammodell der 
z-Transfomierten). Hieraus lassen sich fUr 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 hinzugefligt wird. Hierdurch 
erhalt man eine Konditionierung der Daten. 1st Z(x) eine GauB-verteilte statio­
nare ReV, so laBt sich die sequentielle GauB-Simulation wie folgt beschreiben 
(Abb.4.6): 

l. Bestimmung der univariaten Verteilungsfunktion von Z. 
2. GauB-Transformation: y = rp(z) 3, (mit rp = geeignete Transformationsfunk­

tion) 
3. Festlegung eines Zufallsweges durch das Untersuchungsgebiet, 
4. Simple Kriging (SK)2 zur Bestimmung von Erwartungswert und Varianz im 

Punktx, 

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

3 Bei der GauB-Transformation wird die univariate Verteilung der Daten mittels geeigneter 
Funktionen in eine Normal-Verteilung Ilberfilhrt. Dies ist eine notwendige aber nicht hinrei­
chende Bedingung dafilr, daB Z(x) einer raumlichen Multinormal-Verteilung folgt, die in der 
Theorie der raumlichen SchlUzung (Matheron 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 hinzugefligt, 
7. Wiederholung von 4, 5 und 6 am nachsten Gitterpunkt des ZufaIlspfades, bis 

aIle simuliert sind, 
8. Riicktransformation der simulierten Werte mittels z s = rp -I (Ys). 

4.2.2.2 
Sequentielle Indikator Simulation 

In Kap. 4.1.2 wurde gezeigt, daB mit Hilfe des lndikator-Kriging die Schatzung 
lokaler Verteilungsfunktionen moglich ist. Dadurch laBt sich die Wahrschein­
lichkeit bestimmen, daB die ReV Z(xo) einen vorgegebenen Grenzwert Zc iiber­
schreitet: 

(4.14) 

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

1. Kodierung der Datenwerte mittels m Indikatorfunktionen, 
2. Berechnung der m Indikatorvariogramme, 
3. Bestimmung eines Zufallsweges, der aile Gitterpunkte enthalt, 
4. Indikatorkriging der m Indikatorfunktionen im Gitterpunkt Xj 

5. Ziehung eines Zufallswertes Z m aus der lokalen Verteilungsfunktion. Dieser 
Wert wird an der Stelle Xj eingefligt: z(Xj) = Zm. 

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

Die Methode der Sequentiellen Indikator Simulation (Gomez-Hernandez u. 
Srivastava 1990) hat aufgrund ihrer Flexibilitat bei der Behandlung von ortsab­
hangigen Variablen, deren Verteilungsfunktionen sich nur unzureichend mit den 
gangigen parametrischen Verteilungsmodellen beschreiben lassen, gerade bei der 
stochastischen Simulation von Durchlassigkeitsparametern (permeabilitat, kr 
Wert, Transmissivitat) besondere Bedeutung erlangt. 

4.2.3 
Simuliertes AbkUhlen (Simulated Annealing) 

Dieses Verfahren (Deutsch 1992) voIlzieht mathematisch den AbkiihlungsprozeB 
eines Metalls nach: Wird ein gliihendes Metall plotzlich abgekiihlt, so sind die 
einzelnen Metallpartikel noch vOllig zufallig angeordnet. Wird die Schmelze 
jedoch langsam abgekiihlt ("annealing"), so regeln sich die Metallteilchen all­
mahlich 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 anzunahem gilt. Bezogen auf die Simula­
tion einer ortsabhangigen Variablen (ReV) ist es die raumliche Kovarianzfunk­
tion (Variogramm), die approximiert werden soll. Die Annealing-Methode arbei­
tetjedoch auf dieselbe Weise auch fur andere Zielfunktionen. 

Ausgehend von: 

l. einem regelmiifiigen Gitter, das an einigen Stellen mit Datenwerten belegt ist 

Za = Z(Xa) , 

2. einer Verteilungsfunktion F(z), die durch das Histogramm geschatzt wird, und 
3. dem Variogramm y(h) , 

kOnnen eine Vielzahl von raumlichen Realisationen der ortsabhangigen Varia­
bIen erzeugt werden. 

Der Unterschied zu den beiden bereits genannten Methoden besteht darin, dafi 
gleich zu Beginn der Simulationsroutine von einem vollstandig mit Werten 
belegten Gitter ausgegangen wird: zunachst die Datenwerte Za, die bei vom Gitter 
abweichender Position auf den nachsten Gitterpunkt verlagert werden, und den 
Werten zs, die zuflillig aus der vorgegebenen Verteilungsfunktion F(z) gezogen 
werden. Ausgehend von diesem vollstandig belegten Gitter werden die Werte 
z. '* Z a sequentiell derart modifiziert, dafi 

(a) die Datenwerte Z a unverandert bleiben, 
(b) die simulierten Werte z s der Verteilungsfunktion F(z) genugen und 
(c) das Variogramm y' (h) der simulierten Werte eine Approximation von y(h) 

wird, d.h. die Zielfunktion <l> (4.15) wird minimiert: 

(4.15) 

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

l. Initialisierung von z. ~ F(z) (Monte-Carlo-Methode) in allen Gitterpunkten 

z.,*za' 
2. Modifikation der Werte Zs in Gitterpunkten, die entlang eines zufalligen 

Pfades liegen, und Neuberechnung der Zielfunktion <l>. 
3. Die Modifikation wird akzeptiert auf der Basis der Wahrscheinlichkeits­

funktion P: 

P Annahme = {I { <l> n+l - <l> n } exp -
t 

wenn <l> n+l < <l> n 

(4.16) 

sonst , 
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wobei der Parameter t ("Temperatur") in progressiver Weise verkleinert wird. 
Die Punkte 2 und 3 werden pro Abkiihlungsintervall wiederholt. 

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

y(h) 
a) 

h 

y(h) b) 

h 

• za Datenwerte 

Ilfi!J Zs simulierte Werte, y(h) 
bereits akzeptiert 

c) 

0 Zs simulierte Werte, 
austauschbar h 

----+ Austauschpfad 

Abb.4.7. Sehematisehe Darstellung des Sinmlaled Annealing. Rechts sind das vorgegebene 
Modell und das experimentelle Variogramm direkt naeh der zuflUligen Erzeugung der Werle z, 
(a), naeh der Hlilfte der ,,Abkiihlung" (b) und am Ende der Prozedur (e) dargestellt. 

(4.17) 

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-
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gen (Deutsch u. Journel 1997), schnelle Simulationstechniken, wie z.B. die 
sequentiellen Simulationsalgorithmen, dem Annealing voranzustellen, urn so ein 
groberes Gitter als Ausgangsbasis zu erzeugen. 

4.2.4 
Fallbeispiel: Simulation 

1m folgenden sollen zwei Beispiele fUr die Vorgehensweise und die Einsatz­
moglichkeit der stochastischen Simulation vorgestellt werden. In beiden Fallen 
handelt es sich urn die stochastische Erzeugung von Durchlassigkeitsmatrizen 
entlang eines vertikalen Profilschnittes fUr die weitere Verwendung in einem 
numerischen FD-Grundwassermodell. 

Die Beweggriinde, eine stochastische Simulation durehzufiihren, sind hier 
zum einen, die Mogliehkeit, das gesamte Spektrum des hydrodynamischen 
Verhaltens zu modellieren und ansehlie~end analysieren zu konnen. Mogliehe 
extreme Bedingungen hinsiehtlieh der Flie~bahnen und -zeiten konnen so mit 
beriieksiehtigt werden. Dariiber hinaus kann die stochastisehe Simulation aueh 
dazu verwendet werden, die physikalischen Systernzusammenhange in 
hypothetisehen geologischen Strukturen mit Hilfe eines numerischen Experi­
mentes zu untersuehen. 

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

Fur den aus Sedimenten der jiingsten Kaltzeit in Norddeutsehland (Weichsel­
glazial) bestehenden Grundwasserleiter in Berlin Kladow-Gatow wird aufgrund 
der gro~en Variationsspanne der kjWerte von ca. fUnf Zehnerpotenzen die 
Sequentielle Indiktorsimulation (SIS, Gomez-Hernandez u. Srivastava 1990) 
eingesetzt. 

Beide simulierten Durehlassigkeitsmatrizen werden in einem numerischen 
Grundwassermodell verwendet, urn den Transport von Sehadstoffen aueh unter 
den im Sinne der Trinkwassergefahrdung ungfinstigsten Bedingungen zu 
verfolgen. 
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4.2.4.1 
Worst-Case Modellstudie fiir den Transport von Schadstoffen in 
einem porosen Grundwasserleiter in OntariolKanada 

Veranlassung - der Tracerversuch. Mitte der funfziger Jahre initiierte das ABCL 
(Atomic Energy Canada Ltd., Chalk River/Ontario) ein Forschungsprogramm 
zur Entwicklung und Erprobung von Methoden zur okologisch sicheren End­
iagerung, Verwertung und Entsorgung radioaktiver Abtalle. Dabei wurde ein 
Verfahren entwickeit, 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 andauemde "Glass-Block-Experiment". 
Hierbei wurden funfundzwanzig aus Nephelin-Syenit-Glas bestehende Halb­
kugeln mit einem Gewicht von jeweils 2 kg und einem Gesamtradionuklid­
inventar von 21 TBq (570 Ci), hauptsiichlich 90Sr und 137Cs, in einem recht­
eckigen Gitter von 5x5 Kugeln angeordnet und ca. 3 m unter der Gelandeober­
kante im grundwassergesattigten Bereich verankert (Bancroft 1960). 

Abb. 4.8. Lage des Testfeldes Glass-Block-Site auf dem Versuchsgellinde des AECL, Chalk River 
OntariolKanada. Die Detailkarte zeigt den Verlauf des Vertikalprofils parallel zum sOdOstlich 
gerichteten Grundwasserabstrom. Die schraffierte Filiche kennzeichnet die 9OSr-Ausbreitung nach 
10 Jahren Versuchsdauer (aus Killey et al. 1990). 
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Die Ziele dieses gro6 angelegten GeUindeversuches sind, clas Schadstoffmck­
haltevermogen des Glases unter natiirlichen Bedingungen im Boden zu testen, 
clas Sorptionsverhalten der Stoffe an den Sedimenten des Grundwasserleiters zu 
untersuchen sowie die Ausbreitung der von den Kugeloberflachen entlassenen 
Radionuklide zu studieren (Bancroft u. Gamble 1958, Merritt u. Parsons 1964, 
Merritt 1976, Melnyk et a1. 1983, Lyon u. Patterson 1985). 

1m Rahmen dieser Ziele konzentrieren sich viele Forschungsvorhaben auf die 
Erfassung und Analyse der geologischen und hydrogeologischen Gegebenheiten 
im Testgebiet mit Hilfe eines auBerst dichten Me6stellennetzes (Abb 4.8) und der 
Durchfiihrung von Tracertests. Die Untersuchungen werden sowohl durch 
kontinuierliche Pegelstandsmessungen und regelma6ige Analysen von Boden­
und Grundwasserproben als auch durch die Entwicklung numerischer 
Stromungs- und Transportmodelle zur Abscbiitzung des Ausbreitungsverhaltens 
der Schadstoffe im Grundwasserleiter unterstutzt (parsons 1960, Merritt u. 
Parsons 1964, Killey et a1. 1990, 1994). 

Die im Verlauf der vergangenen dreillig Versuchsjabre 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 engraumige Fluktuation der 
Flie6vektoren bestimmt. Dabei addieren sich zu der molekularen Diffusion die 
Effekte der Variabilitat des Geschwindigkeitsfeldes in der Einzelpore bzw. des 
Komverbandes und letztendlich des gesamten Grundwasserleiters (Kinzelbach 
1987). Eine Vorstellung von der engraumigen Variabilitat des Geschwindigkeits­
feldes kann durch die raumliche Analyse der Durchlassigkeitsverteilung im 
Grundwasserleiter erlangt werden. 

Durch geeignete Parameterbelegung eines numerischen Grundwassermodells 
kann deterministisch clas Ausbreitungsverhalten von Schadstoffen prognostiziert 
werden. Geeignete Parameter sind solche, die im Gelande zuverlassig bestimmt 
worden bzw. die sich durch Kalibrierung des Modells einstellen. Dabei sind 
Datenlucken entweder durch Zonierung, d.h. durch Ausweisung homogener Teil­
korper, oder durch Interpolation von Me6werten zu schlie6en. Beide Verfahren 
erzeugen aber geglattete Variablenverlaufe, die im Faile der Durchlassigkeit 
jedoch nicht in der Lage sind, die Variabilitat des Geschwindigkeitsfeldes 
widerzuspiegeln. Die geostatistische Simulation erzeugt eine beliebige Anzahl 
von Realisationen, die die engraumige Variabilitat der Durchlassigkeitsverteilung 
nachbilden und clamber hinaus nicht nur die Abscbiitzung des wabrschein­
lichsten Ausbreitungsverhaltens sondem auch moglicher extremer Situationen 
und deren Wahrscheinliehkeit erlauben (Schafmeister u. Burger 1989, 
Schafmeister u. Pekdeger 1989, Schafmeister 1990, Schafmeister u. De Marsily 
1994a). Diese probabilistische Siehtweise soli die Ergebnisse des GeUinde­
versuches erganzen. 

1m folgenden werden, soweit nieht anders gekennzeichnet, die Arbeiten von 
Both (1996) zusammengefaBt. 
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Abb. 4.9. Geologischer Profilschnitt durch das Untersuchungsgebiet, parallel zur Abstrom­
richtung, 3,3-fach Oberhoht (verandert nach Killey et al. 1990). 

Geologische Situation und Datenbeschreibung. Das Glass-Block Testfeld liegt 
auf dem GeHinde der Chalk River Nuclear Laboratories (CRNL) des AECL in 
Chalk River/Ontario, ca. 190 km nordwestlich der kanadischen Hauptstadt Otta­
wa. 1m Untersuchungsgebiet wird der kanadische Schild, der hier aus granitisch­
monzonitischen Gneisen des Prakambriums gebildet wird, direkt von den Glazial 
Sedimenten des Wisconsin-Glazials (70.000 bis 12.000 a B.P.) uberlagert (Catto 
et al. 1982). 

1m Untersuchungsgebiet setzt sich der ca. 25 m machtige Glass-Block Grund­
wasserleiter aus gut geschichteten fluviatilen und aolischen Feinst- und Feinsan­
den des Wisconsin-G1azia1s und des fruhen Ho1ozans mit zwischengeschalteten, 
unterschiedlich machtigen Schlufflagen zusammen (Killey et al. 1990, 1994). Ca. 
3 m unter der Grundwasseroberflache wurden die Glaskugeln in den obersten 
Grundwasserleiter (Sand #la, Abb. 4.9) eingebracht. 

Das hydraulische Gef~ille des freien Grundwasserpiegels ist mit etwa 5,2 %0 
sudostlich auf den Perch Lake gerichtet, der seinerseits nach Osten, in Richtung 
des Ottawa Flusses entwassert. 

Die Heterogenitiit des Grundwasserleiters leitet sich im Sinne des Stofftrans­
portes aus der raum1ichen Variabilitat der Durchlassigkeiten und der Sorptions­
parameter abo 

Die Durchlassigkeitsverteilung des obersten, mit Sand # la bezeichneten 
Grundwasserleiters wurde anhand von 537 Sedimentproben untersucht, die 31 im 
Umfeld der Ausbreitungsfahne niedergebrachten Bohrungen entnommen wurden. 
Die horizontalen Probenabstande liegen zwischen einem und zehn Metern; 
vertikal wurde ein regelmii.Biger Probenabstand von 15 cm eingehalten. Die kj 

Werte wurden anhand der Siebkornlinien nach Beyer (1964) abgeleitet. Auf diese 
Weise kann fur einen dreidimensionalen Block von ca. 80 m Lange (in Abstrom­
richtung), 9 m Breite und 3 m Tiefe des obersten freien Grundwasserleiters ein 
Modell der Durchlassigkeitsverteilung erstellt werden. 

Die kjWerte bewegen sich in einem schmalen Spektrum von lxl0's bis 
3,2xl0,4 m·s') bei einer Standardabweichung von 0,55xlO'4 m·s') und einem 
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Mittelwert von 1,5x1O-4 m·s-I . Innerhalb dieses engen Wertebereiches deutet sich 
eine bimodale Verteilungsstruktur an, deren Hauptanteil mit einem Modus von 
1,6xl0-4 m·s-I etwa 80 % der Werte einnimmt. Die verbleibenden Werte mit 
einem Nebenmodus von 0,6x1O-4 m·s-I stehen flir die sehr feinkornigen Partien 
des Grundwasserleiters. Die fUr Durchllissigkeitsverteilungen charakteristische 
schiefe Verteilungsfunktion (Freeze 1975, Hoeksema & 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 flir eine 
rliumlich vergleichsweise homogene Durchllissigkeitsstruktur des betrachteten 
Grundwasserleiters. 

Das Variogramm (Abb. 4.10) zeigt deutlich eine geometrische Ansiotropie im 
Verhliltnis von 1 : 3,75 vertikal zu horizontal. Ein lihnliches Verhliltnis wurde 
von krWerten von Glazialsedimenten des norddeutschen Raumes, die ebenfalls 
sehr engrllumig 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 beschrieben. Dabei besteht in horizontalen Entfernungen von fiber 3 m 
(exponentielle Reichweite 1 m) keine raumliche Korrelation mehr. Ein Nugget­
Effekt, der einerseits ein Indiz fUr zufallige Fluktuationen der Durchliissigkeiten 
auf engstem Raum andererseits aber auch ein Hinweis auf Me6ungenauigkeiten 
ist, wird hier nicht beobachtet. Der Verlauf der experimentellen Variogramme 
schlie6t daruber hinaus die Instationaritat der Variablen im betrachteten Bereich 
des Grundwasserleiters aus. 

Die ermittelten Parameter der riiumlichen Kovarianz (Variogramm, Histo­
gramm) werden verwendet, urn mit Hilfe des Simulated Annealing Verfahrens 
Realisationen der riiumlichen Durchllissigkeitsverteilung als Basis flir ein 
numerisches Grundwassermodell zu erzeugen. 

Neben den Durchllissigkeiten ist flir den Transport sorbierbarer, gelOster Stoffe 
die Kenntnis der rliumlichen Verteilung der Sorptionsparameter von Bedeutung. 
Die folgende Untersuchung beschriinkt sich auf das radioaktive lsotop 9OSr, 
dessen Halbwertszeit mit 28,5 Jahren angegeben ist. 

Die durch die Sorption von 90Sr hervorgerufene Retardation R wurde nach 
Gl. 4.18 anhand von Messu~en der Abstandsgeschwindigkeit v" und der Trans­
portgeschwindigkeit Vs von Sr wlihrend des Feldversuches bestimmt (Killey et 
al. 1994). Dabei liegen mittlere Werte fUr das nutzbare Hohlraumvolumen ne und 
der Gesamtdichte des Sedimentes Ph zugrunde (parson 1960). 
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Abb.4.10. Variogramm der k.rWerte des Glass-Block-Feldes und Modellanpassung (aus Both 
1996). 

(4.18) 

Hierbei wird die lineare Sorptionsisotherme nach dem HENRY'schen Gesetz 
fUr kleine Konzentrationen angewendet. Mit Ph = 1,6 g·cm-3, ne = 0,38 und 
Kd = 5,8 cm3.g-1 ist der Retardationsfaktor 25,4. 

Die Retardation wird im vorliegenden Beispiel als raumlich invariant 
angenommen und geht somit als konstanter Faktor in die Transportgleichung 
ein. Dieser Ansatz erscheint zuHtssig, da die Sorptionsparameter (ne, Ph) 
aufgrund der Gleichformigkeit des Sedimentes, verglichen mit den krWerten, 
nur in sehr geringem MaBe variieren. 

Modellkonzept. Ziel er Untersuchung ist es, die Variationsbreite des Flie6ver­
haltens, die auf die Heterogenitat des Grundwasserleiters zuriickzu:fiihren ist, zu 
erfassen. Die im Sinne des Schadstofftransportes ungiinstigsten Flie6bedin­
gungen sollen auf diese Weise ermittelt werden. Die Heterogenitat wird bier im 
wesentlichen durch die Variabilitat der Durchlassigkeiten bestimmt; diejenige 
der Sorptionsparameter ist von untergeordneter Bedeutung. 

Die LOsung des Transportproblems wird fUr einen zweidimensionalen, vertika­
len Profilschnitt parallel zur Abstromrichtung (s.a. Abb. 4.8) nach der Finiten­
DifIerenzen Methode (ASM, Kinzelbach u. Rausch 1995) und dem Bahnlinien­
verfabren errechnet. Dieses als dispersionsjreie Losung der Transportgieichung 
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bekannte Verfahren bietet sich im vorliegenden Fall an, da die makroskopische 
hydrodynamische Dispersion, hervorgerufen durch die engraumige Fluktuation 
der DurchHissigkeiten, mit Hilfe der stochastischen Simulation nachgebildet 
werden kann und nieht durch Annahme eines regional giiltigen 
Makrodipersionswertes modelliert werden mtill. 1m folgenden werden daher nur 
Fliefizeiten und -richtungen untersucht. Die absoluten Mengen an Schadstoffen, 
d.h. auch deren radioaktiver Zerfall, konnen atiller acht gelassen werden. 

Foigende Einzelschritte werden durchgefuhrt: 

1. Stochastische Erzeugung von sechs vertikalen Durchlassigkeitsfeldern 
(Abb. 4.11) entsprechend der o.a. geostatistischen Parameter auf einem 79x20 
Knoten Finite-Differenzen Gitter mit L1x = 1 m und 4Y = 0,15 m (Gesamt­
flache: 79 x 3 m2). Die Haufigkeitsverteilungen und experimentellen Vario­
gramme zufaIlig gezogener Stichproben dieser Felder belegen, da6 die Forde­
rung nach Erhaitung der Wahrscheinlichkeitsdichte und der raumlichen 
Kovarianz erfullt wird. Ein Vergleich der Originaldaten mit den simulierten 
Feldem zeigt dariiber hinaus, dafi auch die dritte Bedingung - Konditionierung 
an den Dantenpunkten - eingehaiten wird. 

2. Einbindung dieser Felder in das numerische Vertikalmodell unter stationaren, 
gespannten Grundwasserverbaltnissen. Durch die Annahme von Festpotential­
randen am nordlichen sowie siidlichen Rand wird ein regionales hydraulisches 
Gefalle von 5,2 %0 entsprechend den ortlichen Gegebenbeiten erzeugt. Die 
nutzbare Porositat wird mit 38 % angesetzt. Bei einem mittleren krWert von 
1,5xlO-4 m·s-I betragt die nach DARCY zu erwartende Abstandsgeschwin­
digkeit des Grundwassers 0,18 m·d-I ; d.h. da6 eine Transportdistanz von 76 m 
nach ca. 420 Tagen zuriickgelegt ist. 
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Abb. 4.11. Probenpunktkarte und eine Realisation der Durchlassigkeitsverteilung im Profilschnitt 
(sechsfach OberhOht). 
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Abb. 4.12. Schematische Darstellung des Modellaufbaus (verAndert nach Both 1996). 

3. Einmalige Zugabe von 35 Tracerpartikeln nahe des nordlichen Randes, gleich­
fOrmig fiber die gesamte Michtigkeit des Modellgrundwasserleiters verteilt 
(Abb. 4.12). Diese Tracerpartikel stehen stellvertretend fur die Radionuklide 
(90Sr), 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 GeUindebeobachtungen verglichen. 

Ergebnisse. Die engraumigen Richtungs- und Geschwindigkeitsfluktuationen, 
die aus der raumlichen Variabilitat der krWerte resultieren, werden am Beispiel 
von Realisation 1 deutlich (Abb. 4.13). Aile simulierten Realisationen wei sen 
ahnlich gekrOmmte Bahnlinien auf, fuhren aber zu sehr unterschiedlichen Ergeb­
nissen fur die Ankunftszeiten am Beobachtungspunkt in 76 m Entfernung. 

Abb.4.13. Aquipotential- und Bahnlinien filr Realisation 1 (achtfach OberMht). Abstand der 
Symbole: zehn Tage (aus Both 1996). 
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TabeUe 4.1. Durehbruehszeiten der Partikel bei 76 m und abgeleitete hydrodynamische Gro6en 
(Abstandsgesehwindigkeit, zeitl. Unsehiirfe und Dispersivitllt) flir sechs krRealisationen. 
Extremwerte sind fettgedruekt. 

Real. Nr. 1. Ein- 10%- 50%- 1000/0- .1J=I8I-I J6 Va Dispersivitiit 
treffen [d) Durehbrueh [d) [d) [em.d· l ) [em) 

1 360 377,5 430,5 494 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 fur sechs Realisationen die Durchbruchszeiten der Tracerpar­
tikel (ohne Retardation). Hieraus lassen sich Extremwerte fur Durchbruchzeiten 
ablesen. Dariiber hinaus sind die aus den Durchbruchskurven abgeleiteten Keno­
gr06en Va und zeitliche Unscharfe (11t=184-116) bzw. DispersivWitl angegeben. 

1m Sinne einer 'Worst-Case' -Studie interessiert neben den moglichen extre­
men Ankunftszeiten auch die Wahrscheinlichkeit, daB ein solcher Extremfall 
eintritt. Dies laBt sich auf einfache Weise anhand der kumulativen Haufigkeits­
verteilung der Ankunftszeiten basierend auf einer ausreichenden AnzahF von 
Realisationen ableiten (Abb. 4.14). 
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Abb.4.14. Kumulative Hiiufigkeitsverteilungen des erstmaligen, 50%-igen und 100%-igen 
Traeerdurehbruehs im Beobaehtungspunkt (76 m Entfernung). 

1 Die Dispersivitllt in F1ieBriehtung aL [em] kann als Quotient aus Dispersion DL und Abstands­
gesehwindigkeit bereehnet werden: Va: aL=DJva.(L: longitudinal). Die Dispersion DL [em1·s· I ] 

leitet sieh aus: DL=0,25*(va * ,1/)1/(2*/so) ab (s.a Sehroter 1983, Sehafmeister 1990). 
2 Das Beispiel basiert auf nur seehs Realisationen und ist daher in statistisehem Sinne nieht 

abgesiehert. Hier soli nur das generelle Vorgehen veransehaulieht werden. 
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Danach mufi fur einen konservativen Tracer aufgrund der Heterogenitat des 
betrachteten Grundwasserleiters mit einem extrem frOhen Eintreffen des Tracers 
schon nach 359 Tagen gerechnet werden. Zwanzig Prozent der Realisationen 
zeigen einen Erstdurchbruch nach 360 Tagen. Wahrend 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 tiber 68 Tage. 

Da im vorliegenden Beispiel die Sorption von 90Sr in Form eines einheitIichen 
Retardationsfaktors (R = 25,4) eingeht, verlangem sich die Durchbruchszeiten 
entsprechend. Die mittlere (50 %) Durchbruchszeit liegt dann fur 90Sr zwischen 
28,6 und 29,4 Jahren. Ein erster Tracerdurchbruch ist schon nach 25 Jahren 
moglich, spatestens aber nach 27,6 Jahren. Die Durchbruchsdauer des retardier­
ten Tracers eOSr) am Beobachtungspunkt bei 76 m schwankt zwischen 5,6 und 
11,6 Jahren; d.h. daB eine urn das Doppelte erhOhte Verweilzeit des Schadstoffes 
im Grundwasserleiter, allein aufgrund der heterogenen Durchlassigkeitsstruktur, 
in eine Risikoabschatzung einkalkuliert werden mufi. 

Ein Vergleich mit der nach 31 Jahren Versuchsdauer durch Killey et al. 
(1994) kartierten 9OSr-Fahne (Abb. 4.15) zeigt eine gute Ubereinstimmung mit 
den simulierten Fliefizeiten, so daB davon ausgegangen werden kann, daB mit 
Hilfe der stochastischen Simulation ein realistisches Bild der raumlichen kj 

Wertverteilung erzeugt wurde, das als Basis fur eine Gefahrdungsabschatzung 
dienen kann. 

o 20 40 60 so mares 
Sr·90(BGII<g) 

o 100 · 200 I:EJ 200·.00 _ .00-700 _ 700·1200 _ 1200·2000 _.2000 
Abb. 4.15. Kartierte 9OSr-Schadstoffahne nach 31 Jahren Versuchsdauer (verandert nach Killeyet 
al. 1994). 

Diskussion. Die Modellierung der Stromungs- und Transportverhaltnisse des 
Glass-Block Grundwasserleiters zeigt, daB die BerOcksichtigung der raumlichen 
Heterogenitat der Durchlassigkeitsbeiwerte die Modellergebnisse maBgeblich 
beeinflufit. Unter raumlich homogenen Stromungsbedingungen konnen nur 
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tendenzielle, d.h. regional giiltige Werte fUr Abstandsgeschwindigkeit, Abstrom­
richtung und SchadstofIdurchbruchszeiten berechnet werden. Auf der Basis 
interpolierter DuchUissigkeitsfelder werden die regionalen Stromungsbedingun­
gen enger an die tatsachlichen Gegebenheiten angepaBt. Aufgrund der GUittung 
engraumiger Durchlassigkeitsunterschiede werden jedoch die natiirlichen hydro­
dynamischen Bedingungen, die im wesentlichen die Ausbreitung (Dispersion) 
geloster StofIe beeinflussen, nicht realistisch nachvollzogen. 

Die dargestellte Studie kOnnte durch Einbeziehung der Heterogenitat der 
Sorptionsparameter erganzt werden. Es besteht die Moglichkeit, raumliche 
Realisationen dieser Kenngrofien durch unabhangige 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 Ker und krWerten einen bedeutenden EinfloB auf 
die efIektive Verzogerung der SchadstofIwolken hat. Bei negativer Korrelation 
wurde beobachtet, daB der Retardationsfaktor mit der Zeit zunimmt, wahrend er 
zeitlich konstant bleibt bei positiver Korrelation. Diese Studie bezieht sich jedoch 
auf rein theoretische Kovarianzmodelle, deren Giiltigkeit durch intensive 
Gelandebeprobungen und Laborbestimmungen erst bestatigt werden moB3• 

Das gezeigte Beispiel behandelt einen kleinen « 100 m) Ausschnitt eines 
vergleichsweise homogenen Grundwasserleiters. Das MaB der Heterogenitat 
nimmt haufig zu, sobald grofiere Ausschnitte eines Grundwasserleiters untersucht 
werden. Die lithofaziellen Vnterschiede fUhren dann zu einem grofieren Varia­
tionsspektrum der Durchlassigkeiten. In solchen Fallen bietet sich die Methode 
der Sequentiellen Indikator Simulation zur stochastischen Erzeugung von 
Durchlassigkeitsfeldem an. 

4.2.4.2 
Untersuchung der Abhangigkeit des FlielJverhaltens von der 
rliumlichen Erhaltungsneigung der Aquiferkomponenten - ein 
numerisches Experiment 

1m folgenden werden die Ergebnisse einer Modellstudie zusammengefaBt, die 
den EinfloB der raumlichen Korrelation einzelner lithofazieller Komponenten 
eines Grundwasserkorpers auf dessen hydrodynamischen Verhaltnisse ingesamt 
untersucht (Schafmeister u. De MarsHy 1994b). 

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

3 Verglichen mit den kjWerten, stellt sich die Strukturanalyse von K,rWerten wesentlich 
schwieriger dar: zurn einen ist diese Kenngrolle von den Stoffen individuell abhangig und ihre 
Bestirnrnung entsprechend aufwendig; zurn anderen gilt der K,rWert nur unter Annahrne der 
linearen HENRY-Isothemle; bei kornplexeren hydrochernischen Bedingungen ist dieses 
Konzept nicht unbedingt gOltig. 
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suchungsgebiet sind bei Kemdorff et at. (1985), Schafmeister (1990) naher 
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 flachenhaft verbreitete Hoistein-Intergiazial 
trennt den oberflachennahen Grundwasserleiter bei ca. 0 mNN bis -10 mNN von 
den tieferen Stockwerken des Eistergiazials sowie des Tertiars abo Damit betragt 
die grundwassererfiillte Machtigkeit des Aquifers zwischen 30 und 40 m. 

Die Sedimentproben entstammen 21 Bohrungen, die etwa auf einer nordnord­
ostlich verlaufenden, 1,2 km langen Profillinie angeordnet sind bzw. auf diese 
Linie projiziert werden konnen. Der horizontale Probenabstand betragt ca. 50 m, 
der vertikale Abstand bewegt sich, abhlingig von der Machtigkeit der lithofaziell 
differenzierbaren Schichten, zwischen wenigen Dezimetem und einigen Metem 
(Abb.4.16). Die kf -Werte worden anhand von Siebkomsummenkurven nach 
Beyer (1964) bestimmt; den bindigen, grundwasserstauenden Sedimenten worden 
Erfahrungswerte zugeordnet. Fur die im Berliner Raum als sehr sandig be­
kannten Geschiebenmergel worde danach ein krWert von 5xlO·7 m·s-l angenom­
men, die Tone und Mudden werden zusammenfassend mit 5xlO-8 m·s-l wieder­
gegeben. 

Die riiumliche 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 1,2xlO-4 m·s-l und reprasentieren damit die 
feinsandigen A~uiferpartien. Die verbleibenden 30 % der Proben stehen mit kr 
Werten von 10- bis 2xl0-3 m·s-l fur sehr gut grundwasserleitende Mittel- und 
Grobsande. 
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Abb 4.16. Lage der krDatenpunkte innerhalb des simulierten vertikalen Profilschnittes (sechsfach 
iiberhoht). 
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Abb.4.17. Histogramm und Summenkurve der krWerte (N=163). Die vertikalen Linien kenn­
zeichnen die 6 Indikatorgrenzwerte (Cut-OfI), die das Verteilungsspektrum in sieben k.rKlassen 
einteilen. 

Das Verteilungsspektrurn der krWerte, das ca. funf Zehnerpotenzen urnfant, 
wird in sieben krKlassen eingeteilt. Die Auswahl der Indikatorgrenzwerte (Cut­
Oft) berOcksichtigt, dan rnoglichst nicht weniger als 10 % (also ca. 16 Proben­
punkte) in einer Klasse enthalten sind. Urn trotzdern zweckrnafiige, d.h. anschau­
lich Klassengrenzen zu erhalten, wird nach Moglichkeit auf ganzzahlige Zehner­
potenzen der Cut-Off's geachtet. 

TabeUe 4.2. Indikatorklassen und Parameter der exponentiellen Indikatorvariogramme. 

Klassengrenzen Sununenprozent Reichweite 1m) Anisotropie 

4C Im.s-I ) ahor. avert. ahor. : avert. 

IxW-7 12,9 IO 0,90 11,1 

IxIO-5 23,3 20 1,27 15,8 

5x10-5 60,7 45 2,80 16,1 

1,2xIO-4 71,2 33 3,00 11,1 

4x10-4 82,8 30 1,60 18,8 

5,5xlO-4 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 raumlichen Kovarianzstrukturen der einzelnen kr 
Klassen gewahrleistet. Diese beim Indikatorverfahren ubliche Vorgehensweise 
hat auf das Schatz- bzw. Simulationsergebnis keinen Einfllill (nur auf die 
Schatzvarianz). 

Die experimentellen Indikatorvariogramme zeigen eine deutliche goo­
metrische Anisotropie, bei der die vertikale Reichweite durchschnittlich etwa nur 
ein Sechzehntel der horizontalen betntgt. In vorangegangenen Untersuchungen 
des Gebietes (Schafmeister 1990, Schafmeister u. De Marsily 1994b) wurde ein 
Anisotropieverhaltnis der Variogramme der log-transfonruerten krWerte von 
1: 15 boobachtet. Aufgrund des weitstandigen horizontalen Probenrasters mussen 
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 krWerten zu. So wei sen die gut grundwasserleitenden Sande 
verglichen mit den Geschiebemergeln und Tonen eine etwa dreimal so grolle 
raumliche Erhaltungsneigung auf. Daraus laBt sich ableiten, daIl die genannten 
bindigen Grundwasserstauer in Form kleinerer Linsen in die grundwasser­
leitenden Sande eingebettet sind. 

Eine Ausnahme von dieser Tendenz bildet die Klasse der groberen Sediment­
partien (kj > 5,5xlO-4 m.s·), bei der die Erhaltungsneigung wieder abnimmt, das 
Anisotropieverhaltnis jedoch ansteigt. Eine moglichen Ursache hierfiir kann 
darin liegen, daIl das experimentelle Variogramm dieser Klasse, die mit nur 
knapp 10 % der Daten vertreten ist, als relativ ungesichert gelten mlill. LaBt man 
diese Erklarung jedoch atiller acht, so konnte das abweichende Variogramm auch 
einen Hinweis auf den Sedimentations- bzw. Erosionsprozell geben. Grobsand­
und Kieslinsen in unmittelbarer Nahe von Geschiebemergelkorpern konnen als 
deren Auswaschungsreste gedeutet werden. 

Stochastische Simulation und Modellaujbau. Die Ergebnisse der Variogramm­
studie legen nabe, daIl lithofaziell unterschiedliche Teilbereiche des Grundwas­
serleiters unterschiedliche raumliche Strukturen aufweisen. Dies bezieht sich im 
wesentlichen auf die raumliche Erhaltungsneigung. Ziele dieser Studie waren 
daher: 

(a) die Reproduktion der beobachteten 8truktur (SI) in Form von gleichwahr­
scheinlichen Realisationen der krVerteilung mit Hilfe der Sequentiellen 
Indikatorsimulation, 

(b) die Erzeugung hypothetischer raumlicher 8trukturen (S2, 83) und Vergleich 
der Grundwasserbewegung anhand des Verteilungsspektrums der Fliellzeiten, 
und 

(c) die Modellierung der Grundwasserbewegung in diesen den naturlichen 
Gegebenheiten entsprechenden Medien und Erfassung des Variations­
spektrums der Flie6zeiten. 
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Die stochastische Reproduktion (a) der narurlichen Bedingungen erfolgte 
basierend auf den beobachteten IndikatOlvariogrammen. Zehn unabMngige 
Realisationen der krWertverteilung wurden auf einem Profilschnitt (Abb. 4.19) 
erzeugt. Die Datenpunkte, die innerhalb des zu simulierenden Profilabschnittes 
Iiegen, werden im Krigingschritt (s.a. Kap. 4.2, Abb. 4.6) der Sequentiellen 
Indikatorsimulation verwendet, womit die dritte Forderung an eine stochastische 
Simulation, namIich die Beriicksichtigung der Datenpunkte, erfiillt ist. 

Zwei hypothetische raumliche Kovarianzstrukturen wurden angenommen (b), 
urn wiederum jeweils zehn Felder zu erzeugen und die mOglichen Flie6pfade zu 
berechnen. Die beiden hypothetischen Modelle unterscheiden sich von der 
natOrlichen raumlichen Kovarianzstruktur in der Weise, daB 

l. die KorrelationsUingen mit steigenden krWerten zunehmen (S2), und 
2. die Korrelationslangen mit steigenden krWerten 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. WOrden jedoch aile Daten beriicksichtigt, so wiirde zwangslaufig die 
beobachtete raumliche Struktur das hypothetische Modell fiberlagem und den 
EinfluB der Modellannahmen unterdriicken. Aus diesem Grunde wird die Zahl 
der Konditionierungspunkte auf ein Viertel des Gesamtdatensatzes reduziert. 

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

Die simulierten Realisationen werden bei ansonsten gleichbleibenden 
hydraulischen Bedingungen in einem Finite-DifIerenzen Modell (MODFLOW, 
McDonald u. Harbaugh 1988, PATH3D, Zheng 1991) verwendet. Mit Hilfe der 
Partikel-Tracking Methode werden die Flie6pfade des Grundwassers verfolgt (c). 

Foigende hydraulische Randbedingungen werden flir das stationar berechnete 
Flie6regime angenommen: Das durchfluBwirksame Porenvolumen ne ist einheit­
Iiche 10 %; fiber Festpotentiale am linken (oberstromigen) und rechten 
(unterstromigen) Profilrand wird ein hydraulisches Gefalle von 1,34 %0 (1 m 
Potentialdifferenz auf 750 m Lange) eingerichter'. Diese Bedingungen ent­
sprechen in etwa den natfirlichen Gegebenheiten im Untersuchungsgebiet. Am 
linken Rand werden 60 Partikel gleichformig fiber die gesamte Profilteufe 
verteilt, urn die Bewegung des Grundwassers zu verfolgen. Die Ankunftszeiten 
der einzelnen Partikel werden am unterstromigen Rand (rechts) aufgezeichnet. 

4 Da ein vertikaler Schnitt von 1 m Dicke durch den Grundwasserleiter als Flielldomline modelliert 
wird, miissen gespannte Grundwasserverhiiltnisse angenommen werden. Ein derartiges Modell­
konzept erlaubt keine mengenmiilligen Stoffiransportsimulationen; daher wurde hier ausschliell­
lich das Partikeltrackingverfahren eingesetzt. 
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Abb.4.18. Experimentelle Indikatorvariagramme und angepaJ3te exponentielle Modelle (T, 
gestrichelt: vertikal; ., durchgezogen: horizontal). 

Ausgehend vom geometrischen Mittelwert der krDaten (2.5xl0·5 mlS) kann 
bei den genannten Randbedingungen eine Abstandsgeschwindigkeit Va von 
3,3 cmld errechnet werden; d.h. fUr die Durchquerung der Fliefistrecke von 
750 rn rnu6 irn Mittel eine Dauer von 61 Jahren angesetzt werden. Urn zu 
gewahrleisten, dan aIle 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 fiber jeweils zehn Realisationen. Die 
Durchbruchskurven der sechzig Partikel fur die Distanz von 750 m zeigen 
erwartungsgemafi eine linksschiefe Form (Abb.4.20), bei der nach 100 Jahren 
bereits 70 % aller Partikel den Beobachtungspunkt passiert haben; die fibrigen 
30 % brauchen 500 Jahre. 
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Abb. 4.19. Drei ausgewiihlte Realisationen der kjWerteverteilung (SI) auf einem Profilschnitt von 
750 m Lange und 30 m Tiefe (filnffach oberhoht). 

Vergleicht man die Zahlenwerte fOr die unterschiedlichen Varianten der 
raumlichen Struktur der krWerte, so kann beobachtet werden, 

1. daB die mittleren Ankunftszeiten grMenordnungsmaBig der Abschatzung 
nach dem DARCy-Gesetz von 61 Jahren entsprechen, 

2. daB abgesehen vom 50 %-igen Durchbruch die Ankunftszeiten in der Reihen­
folge SI (beobachtete Struktur) tiber S2 (die raumliche Erhaltungsneigung 
nimmt mit steigenden krWerten zu) bis zu S3 (die raumliche Erhaltungs­
neigung nimmt mit fallenden krWerten zu) abnehmen, 

3. daB sich die Verweilzeiten, angedeutet durch Lit, ebenfalls in dieser Reihen­
folge verktirzen, d.h. die Durchbruchskurven werden zunehmend steil-gipflig. 

TabeUe 4.3. Durchbruchszeiten der Partikel in 750 m Entfernung fOr drei Varianten der 
raumlichen Struktur (Angaben in Jahren, Mittelwerte Ober jeweils 10 Realisationen). 

erstes 10 %- 50 %- mittlere zeitliche Unscharfe 
Flie13strecke: 750 m Eintreffen Durchbruch Ankunftszeit .1t=184-/ 16 

beobachtete Struktur S I 7,2 9,5 44,7 72,3 318,6 
hypothetische Struktur S2 6,1 8,9 24,1 58,9 129,0 
h~eothetische Struktur S3 5,5 8,4 27,3 47,4 93,8 
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Abb 4.20. Durchbruchskurve der Partikel nach 750 m (gemitteh Ober 10 Realisationen der 
Originalstruktur SI). 70% aller Partikel (schraffiert) haben den Modellrand nach 100 Jahren 
erreicht. 

Urn zu untersuchen, ob der oben beschriebene Trend auch fur andere Flie6-
distanzen gilt, wurden fur die beiden hypothetischen Strukturen S2 und S3 die 
Durchbruchskurven in 200 m aufgezeichnet. Die Ergebnisse zeigt Tabelle 4.4. 

Ausgehend vom geometrischen Mittelwert der krWerte kann bei den vorge­
gebenen hydraulischen Randbedingungen mit einer durchschnittlichen Flie6zeit 
von 16,6 Jahren gerechnet werden. Dieser Wert wird von der modellierten mitt­
leren Flie6zeit weit uberschritten. Davon abgesehen deuten die Ergebnisse auf 
eine ahnliche Tendenz wie fur die Strecke von 750 m. 

Rechnet man aus den Erstdurchbruchszeiten (Tabelle 4.3 und Tabelle 4.4) 
zuruck auf die krKlasse, die hinsichtlich einer Risikoabschatzung fur das fruhe 
Eintreffen eines moglichen Schadstoffes verantwortlich ist, erhalt man fur aile 
drei simulierten Strukturen Werte, die in der dritthOchsten Klasse, die nur mit 
12 % aller Daten belegt ist, zwischen 1,2 und 4xlO-4 m·s-1 liegen (Tabelle 4.5). 

TabeUe 4.4. Durchbruchszeiten der Partikel in 200 m Entfemung fur die beiden hypothetischen 
Varianten der raumlichen Struktur (Angaben in Jahren, Mittelwerte ober jeweils 10 Realisatio­
nen). 

erstes 10%- 50%- mittlere zeitliche Unscharfe 
FlieBstrecke 200 m Eintreffen Durchbruch Ankunftszeit ,1t=I84-116 

hypothetische Struktur S2 2,2 3,1 10,1 47,7 105,4 
h~£othetische Struktur S3 1,6 2,3 10,4 23,3 17,9 
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Es flmt auf, daB die Werte fur die beiden Beobachtungsdistanzen nicht 
konstant sind. Dies kann daran liegen, daB fur eine Fliefistrecke von 200 m die 
ergodischen Bedingungen noch nicht erfiillt sind. 

Diskussion. Das ModeUexperiment hatte zorn Ziel, die Variabilitat der 
Fliefipfade in einem natOrlichen Grundwasserleiter mit stark kontrastierenden kr 
Zonen zu untersuchen, urn die Variationsbreite der Ankunftszeiten zu analy­
sieren. Bei unveranderten Mengenanteilen der einzelnen krKlassen, jedoch mit 
unterschiedlichen raumlichen Kovarianzmodellen sollte der Einflufi auf das 
Flie6verhalten getestet werden. Eine Ausgangshypotbese war, daB bei positiver 
Korrelation zwischen Erhaltungsneigung (Reichweite) und KomgrOBen- (kr ) 
Klasse (Fall S2) die durchschnittliche Fliefigeschwindigkeit ebenfalls zunimmt. 
Diese Erwartung wird durch das Experiment nicht bestatigt. 

Tabelle 4.5. Aufstellung der aus den Erstankunftszeiten rOckgerechneten krWerte. 

200m 750m Verhllltnis 
SI 2,5xl004 m.s·i 
S2 2,lxlO'" m·s·1 2,9xlO'" m·s·1 0,72 
S3 3,OxlO'" m·s·1 3,2xlO'" m·s·1 0,94 

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

Die Durchbruchskurven der beobachteten Struktur SI (Abb.4.20) zeigt die 
charakteristische linksschiefe Form mit einem langen Nachschleppen der lang­
sameren Partikel. Die Struktur S 1 ist ein Beispiel fur ein porOses Medium, bei 
dem sich in einer rmillig gut leitenden Matrix neben zahlreichen kleinen, grund­
wasserhemmenden Linsen ebenso viele sehr gut durchUissige Partien befinden. 
Die dadurch verursachten bliufigen Durchlassigkeitswechsel bewirken einen breit 
gestreuten Partikeldurchgang am Beobachtungspunkt. Dies druckt sich am besten 
durch die relativ groBe zeitliche Unscharfe Lit aus. 

Die auffallig kurzeren FlieBzeiten in S2 kOnnen damit erkHirt werden, daB sich 
die Partikel ihren Weg uberwiegend in den hOher durchlassigen und aufgrund 
ihrer gr06eren Reichweite Hinger anhaltenden krZonen bahnen. Die zahlreichen 
kleinen, gering leitenden Linsen werden einfach umflossen und wirken sich nicht 
merklich hemmend auf den Partikeltransport aus. Das in Silang anhaltende 
Nachschleppen von Partikeln erfolgt hier nicht, d.h. die Dauer des Partikeldurch­
bruchs wird kurzer. 

Entgegen der Erwartung ist der Partikeltransport in der Struktur S3 am 
schnellsten. Sowohl die fruhen als auch die mittleren Durchbruchszeiten sind 
kiirzer. Eine mOgliche ErkHirung ist, daB die Fliefipfade aufgrund der grofien 
Ausdehnung der Geringleiter in den besser leitenden Zonen gebUndelt werden. 
Die schmale, spitze Form der Durchbruchskurven, reprasentiert durch kleine Lit, 
deutet auf eine scharfe Flie6front des uberwiegenden Anteils der Partikel inner­
halb der gut leitenden Zonen hin. Die innerhalb dieser Zonen auftretenden 
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Durchlassigkeitsiibergange von etwa einer Zehnerpotenz sind - verglichen mit 
dem Kontrast gegeniiber den Geringleitern von zwei Zehnerpotenzen - weniger 
wirkungsvoll. 

c S1 

c S2 

S3 

Abb 4.21. Schematische Darstellung der drei kjStrukturmodelle und der daraus resultierenden 
Durchbruchskurven. Schattierullg: hell fur hohe kjWertzonen, dunkel fOr Grundwasserhemmer, 
grau fOr mittlere kjWerte. Die Pfeile markieren die F1ieBpfade. 

Die gro6e Erhaltungsneigung der Geringleiter scheint sich also dahingehend 
auszuwirken, daB der Partikeltransport durch die Kanalisierung in den hesser 
leitenden Zonen eher gefordert wird. 

Zusammenfassend kann festgestellt werden, daB mit Hilfe des numerischen 
Experimentes auf einfache Weise und ohne hohen Versuchsaufwand grundsatz­
liche Fragen zum hydrodynamischen Verhalten untersucht werden konnen. Die 
Moglichkeit, alternative Szenarien der geologischen Struktur eines Grundwasser­
leiters zu simulieren und zu testen, wird durch den Einsatz eines stochastischen 
Simulationsverfahrens geschafIen. 1m hier vorliegenden Fall eines in seiner 
DurcWassigkeit extrem variablen drundwasserleiters ist der Einsatz der 
Sequentiellen Indikator Simulation besonders vorteilhaft. 

Folgende Fehlerquellen miissen hei der abschlie6enden Bewertung des Experi­
mentes heriicksichtigt werden: 

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

Fur die Bestimmung reprasentativer 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 DurchUissigkeit aufweisen kann, wird man Kovari­
anzmodelle, die anhand von Daten aus vergleichbaren geologischen Medien 
ermittelt wurden, heranziehen mussen. Die Simulation ware dann jedoch nicht 
mit Datenwerten an die lokalen VerMltnisse konditionierbar. 

Kritisch mu6 das numerische Experiment auch im Hinblick auf die getreue 
Nachbildung der vorgegebenen Modellstrukturen betrachtet werden. Die verwen­
dete Methode der Sequentiellen lndikatorsimulation erfordert eine genugende 
Anzahl von Konditionierungspunkten. Es ist fraglich, ob nicht eine noch starkere 
Reduktion der Datenpunkte die Modellierung der geforderten raumlichen 
Alternativstrukturen verbessem wfirde. 

Die Interpretation der Ergebnisse stUtzt sich im vorliegenden Fall auf nur 
jeweils zehn Realisationen der drei raumlichen Strukturen. Gesicherte Aussagen 
zu den resultierenden hydrodynamischen VerMltnissen konnen erfahrungsgetruill 
erst auf der Basis von 100 bis 300 Realisationen gemacht werden. Dabei Mngt 
die geeignete Anzahl der Realisationen nicht allein von der Varianz der 
TestgrOfie (hier krWerte) ab, sondem auch von deren raumlichen Erhal­
tungsneigung. In Schafmeister u. Pekdeger (1990) wurde durch PrUfen der Ent­
wicklung der Varianz der hydrodynamischen ErgebnisgrOfien mit zunehmender 
Anzahl der Realisationen eine geeignete Zahl ermittelt. FUr das dort behandelte, 
vergleichsweise homogene Material, dessen krWerte nur innerhalb von zwei 
Zehnerpotenzen schwankt, konnten schon mit nur 20 Realisationen zuverlassige 
Ergebnisse erzielt werden. 

Wie viele Realisationen ausreichend sind, Mngt auch vom VerMltnis der 
GreBenordnungen des raumlichen Strukturmodells (L) und der Modelldomane (I) 
ab (s.a. Kap. 2.1). Dieses VerMltnis bestimmt wesentlich die Einhaltung der 
Ergodizitatsforderung, die bezuglich des Stofftransports besagt, daB erst, wenn 
die Fliefistrecke der Partikel ein Vielfaches der Ungenskala des Kovarianz­
modells (integral scale, characteristic length) ubertrifft, gewahrleistet ist, daB die 
Partikel das gesamte Variationsspektrum der Durchlassigkeitsstruktur erfahren 
haben kennen. Dies ist nach Auffassung vieler Autoren (s.a. Dagan 1989) 
fruhestens nach dem Zehnfachen der Reichweite der Fall. 1m dargestellten 
Experiment zeigt sich tatsachlich, daB die Ankunftszeiten bei nur 200 m nicht 
auf die Beobachtungsstrecke von 750 m extrapoliert werden kennen. Wahrend 
bei 200 m zumindest fur die krKlassen mit gro6eren Reichweiten noch 
praergodische Bedingungen herrschen, kann bei 750 m, also dem 16- bis 75-
fachen der Reichweiten, die Erfiillung der Ergodizitat angenommen werden. 

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

Die vorgestellten Beispiele veranschaulichen, dafi auf der Basis stochastisch 
simulierter Parameterfelder hydrodynamische Vorgange zuverlassig nachvoll­
zogen und dariiber hinaus im Sinne einer Sicherheitsstudie analysiert werden 
konnen. Theoretisch angenommene Szenarien konnen leicht erzeugt und 
analysiert werden. Der hier vorgestellte Ansatz der stochastischen Behandlung 
von Stromungs- und Transportvorgangen 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 
Heterogenitat der Durchlassigkeit ist generell zu empfehlen. Sind in einem 
interessierenden Gebiet noch keine Daten erhoben worden, so kann - basierend 
auf der Annahme einer schwachen Stationaritat (s. Kap. 2.2.1.1) - zunachst das 
Kovarianzmodell eines geologisch vergleichbaren, aber besser untersuchten 
Grundwasserleiters verwendet werden. Hier mufi 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 zusatzliche Sensi­
tivitatsanalyse der Modellannahmen. 

Einfache Algorithmen zur stochastischen Erzeugung von Realisationen von 
Transmissivitat, Durchlassigkeitsbeiwert oder weiteren ortsabhangigen Kenn­
groBen sind in einigen Programmpaketen zur Stromungs- und Stofftransport­
modellierung bereits implementiert (ASM, Kinzelbach u. Rausch 1995, PMWIN, 
Chiang u. Kinzelbach 1996). Es sei an dieser Stelle darauf hingewiesen, daB die 
Parameter der raumlichen Kovarianz zunachst jedoch mit Hilfe anderer Program­
me zur Berechnung von Histo- und Variogrammen ermittelt werden miissen. 

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

Die genannten Verfahren basieren auf aus Stichproben abgeleiteten Para­
metero, 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 Mnnen. 

Der diesen probabilistischen Verfahren am haufigsten entgegengebrachte Vor­
wurf ist, daB die Kenntnis des Geologen iiber die Genese des Grundwasserleiters 
aufier acht gelassen wird. Es bestehen bereits vielversprechende numerische 
Ansatze zur Erzeugung eines Sedimentationskorpers (Tetzlaffu. 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 Partic1e-Tracking-Verfahrens zu losen (De Marsily u. Teles, freundl. 
miindl. Mitteilung) 

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

(1) Will eine genfigende Anzahl von Me6werten Zj im Beprobungsraum D 
vorliegt, sowie 

(2) da6 ihre raumliche Anordnung geeignet ist, ausreichend gesicherte Angaben 
fiber die mumliche Verteilung der ReV Z machen zu konnen, und 

(3) Will die Me6werte 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 
Umweltschaden gefragt ist, sind diese Forderungen nicht immer zufrieden­
stellend erfiillt. Dies betrifft zunachst die ersten beiden Punkte: so mu6 zu Beginn 
einer genaueren Erknndung eines Schadensfalles oder eines kontaminierten 
Gelmdes auf der Basis meist nur weniger vorhandener Me6stellen das gesamte 
Getahrdungspotential bewertet werden und daran anschlie6end der weitere 
Handlungsbedarf, z.B. die Einrichtung neuer Me6stellen, eine zusatzliche 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 worden, 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 mum­
Hche Modellierung (Interpolation, Simulation) der ortsabMngigen Variablen 
durchgefiihrt werden konnen. Kap. 5.1 stellt diese Methoden und ein Programm­
system hierzu VOf. 

Die dritte o.g. Forderung tritt in der taglichen Praxis zumeist gar nicht direkt 
ins Bewu6tsein; es wird mit Zahlenwerten gearbeitet, die im Gelande oder im 
Labor, direkt oder indirekt ermittelt worden. Die diesen Daten innewohnende 
Unsicherheit aufgrund von Me6ungenauigkeiten, variierenden Nachweisgrenzen 
bzw. methodenabhangigen Schwankungsbereichen mfissen beriicksichtigt 
werden. 

In jfingster Zeit werden immer haufiger 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, Geostatistik für die hydrogeologische Praxis
© Springer-Verlag Berlin Heidelberg 1999
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Einerseits werden darunter Sekundruvariablen verstanden, deren Kenntnis die 
Schatzung (Interpolation) einer Zielgro6e (Primarvariable) unterstutzt. Die 
Sekundarvariable steht dabei haufig mit der Zielgro6e in einem nur mittelbaren, 
nicht exakt zu quantifizierenden Zusammenhang. Dieser mull in konkreten 
Fallen regional geeicht werden. Als Beispiel kann der Zusammenhang zwischen 
den Ergebnissen geophysikalischer Messungen (r-logs, Geoelektrik) und der 
Durchlassigkeit eines Grundwasserleiters genannt werden. Als Schatzmethoden 
konnen das External Drift Kriging oder das Cokriging eingesetzt werden. Auch 
empfiehlt sich das Indikatorkriging, bei dem die Information durch Intervall­
klassen reprasentiert wird. 

Die diumliche Schatzung einer Zielvariablen kann andererseits jedoch auch 
verbessert werden, indem zusatzliche Datenpunkte hinzugezogen werden, an 
denen die Variable nicht als genauer Me6wert 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 (JoumeI1989) gescheh­
en. Letzterer Ansatz wird in Kap. 5.2 behandelt. 

5.1 
Probenahme- und Sanierungsplanung 

Die Erstbeurteilung eines kontaminierten Gelandes geschieht haufig in der 
Weise, daB auf der Basis vorhandener Me6stellen die Boden- bzw. Grundwasser­
kontaminanten festgestellt, quantitativ analysiert und in Form von Punkt­
Konzentrationskarten oder interpolierten Isolinienplanen wiedergegeben werden. 
Diese Karten werden dann mit vorgegebenen Grenzwertlisten fUr die weitere 
Ma6nahmenplanung (z.B. Niederlandische Liste, Eikmann-Kloke-Liste, Berliner 
Liste) abgeglichen. Eine derartige Vorgehensweise birgt eine Vielzahl von 
Fehlerquellen, die zu Fehlentscheidungen fUhren konnen. Einige seien hier 
beispielhaft genannt: 

• Aufgrund der nicht flachendeckenden Beprobung werden extrem hohe Schad­
stoffkonzentrationen moglicherweise iibersehen. 

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

• Infolge der genannten Punkte kommt es zu Fehleinschatzungen der Flachen­
bzw. Volumenanteile, die saniert werden sollen. 

Entscheidungen iiber die weitere Vorgehensweise im Faile von Umwelt­
schadigungen werden zusatzlich von wirtschaftlichen Erwagungen beeinflullt. 
Grundsatzlich stellt sich im Verlaufe der Schadenserkundung zunachst die Frage 
nach einer okonomisch und okologisch vertretbaren Beprobungsdichte zur 
Beurteilung des Gesamtschadens (globale Phase). Spater, im Rahmen der Ma6-
nahmenplanung, ist es das Ziel, lokale Belastungen zu identifizieren und zu 
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quantifizieren, urn den weiteren Handlungsbedarf bemessen zu konnen (lokale 
Phase). 

Es solI im folgenden Kapitel nicht darum gehen, verbesserte Interpolations­
und Prognoseverfahren vorzustellen, sondem urn die Bewertung der Aussage­
sicherheit, basierend auf einem Datensatz einer When Erkundungsprobenahme. 

1m Bergbau werden im Rahmen der Einschatzung wirtschaftlicher 
Rohstoffvorrate diese Aspekte schon lange behandelt. Einfache Grundsatze fiber 
die Zuverlassigkeit von Schatzungen auf der Basis von Stichproben sind aus der 
(univariaten) Statistik lange bekannt. Die Berucksichtigung der raumlichen 
Korrelation ortsabhangiger Variablen - und als solche konnen sowohl Erzgehalte 
als auch Boden- und Grundwasserkontaminationen gelten - bietet zusatzliche 
MaBe, die die Einschatzung von Rohstoffvorraten bzw. Gefahrdungspotentialen 
unterstiitzen. 

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

5.1.1 
Theoretische Grundlagen 

5.1.1.1 
Die Ausdehnungsvarianz 

Der mittlere Schadstofikonzentration )JD im Gebiet D mit der Grundflache1 A 
kann zunachst durch den Mittelwert m geschatzt werden (Gl. 5.1). 

1 n 

m = Z = - "L z; bei raumlich regelmafiiger Probenahme, (5.1) 
n ;=1 

m = Z = ("L /; . Z;) /'L /; bei rnumlich unregelmafiiger Probenahme (5.la) 

mit/; = EinfluBbereich der Probe z; 

Bei einem vorgegebenen Signifikanzniveau a kann dann ein Vertrauens­
intervall rur den Erwartungswert )JD angegeben werden, vorausgesetzt, die 
Proben sind unabhangig und die Zufallsvariable ist normal verteilt (G. 5.2). 

(5.2) 

mit s= Standardabweichung der Stichprobe und 

Standardfehler fUr den Mittelwert. 

1 Der Einfachheit halber werden im folgenden die geostatistischen VarianzmaBe fUr den zwei­
dimensionalen Fall dargestellt. Sie gelten ebenso fur dreidimensionale Strukturen. 
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V Ausdehnungsvolurren nit Varianz 
a~ = y(V,V) 

v Probenvolurren nit Varianz 
a~ = y(v, v) 

+ Hilfspunkte zur Berechnung 
des nittleren Variogranms 

Abb. 5.1. Ausdehnung des MeBwertes 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 Vergleieh mit den tabellierten Grenzwerten fur eine zusatzliehe Erkun­
dung oder Sanierung entseheidet dann fiber das weitere Vorgehen. Die Mindest­
probenanzahl nmin, die notig ist, eine geforderte Genauigkeit einzuhalten, kann 
anhand des Standardfehlers des Mittelwertes Sm bei gegebenem Signiftkanz­
niveau a bestimmt werden. Dann ist fur ein regelmiilliges quadratisches 
Beprobungsgitter der Abstand d (GI. 5.3): 

(5.3) 

Dieser Ansatz basiert auf der Annahme, dall die Proben unabhangig sind, und 
fuhrt im allgemeinen zu konservativen Resultaten. Da bei ortsabhangigen 
Zufallsvariablen (ReV) von einer raumliehen Korrelation ausgegangen wird, 
kann dieser Ansatz unter Verwendung geostatistiseher Varianzmalle verbessert 
werden. 

Ais Ausdehnungsfehler (extension error) O"E wird in der Geostatistik derjenige 
Fehler verstanden, der entsteht, wenn der Mittelwert im Volumen V einfaeh 
dureh den Datenwert Zi gesehlitzt wird. Strenggenornrnen ist der Wert Zi bei nieht 
punktforrnigen Proben der Mittelwert z)m Probenvolumen v. Die Ausdeh­
nungsvarianz a; berechnet sich mit Hilfe des Variogramms zu (Gl. 5.4) 

u; = E[(Zv - J1v Y] = 2f(V, v) - f(V,V) - f(v, v). (5 .4) 

Die Ausdehnungsvarianz (Abb.5.1) ist danach das mittlere Variogramm 
zwischen der Probe v und allen Punkten im Bezugsvolumen V, vermindert urn 
die mittlere strukturelle Variabilitat (Dispersionsvarianz riD) in V und in v. Bei 
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MeBwerten mit punktf6nniger Stfitzung, bzw. bei Proben, deren Volumen ver­
glichen mit dem Ausdehnungsvolumen vernachUissigbar klein ist, reduziert sich 
Gl. 5.4 urn den dritten Tenn2• Der Schatzfehler im Kriging UK ist ein Sonderfall 
des Ausdehnungsfehlers UE(GI. 5.4), bei dem der gewichtete Mittelwert mehrerer 
Proben Zj auf ein Bezugsvolumen ausgedehnt wird. Beide FehlennaBe sind ab­
hangig 

• von GroBe und Geometrie des zu schatzenden Volumens, 
• von der Anordnung der Probenpunkte, die in die Schatzung eingehen, und 
• 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 zusatzlichen Probe auf 
den Gesamtfehler quantifiziert werden kann, ohne den MeBwert tatsachlich zu 
kennen. 

Bei gegebenem Signifikanzniveau a kann die obere Vertrauensgrenze La des 
lokalen wahren Mittelwertes !Iv in V durch Gl. 5.5 bestimmt werden, unter der 
Annalune, daB die Fehler normalverteilt sind: 

(5.5) 

BeispieL Es sei in einer Bodenprobe ein Gehalt von 16 mg·kg-! Sulfat gemessen. 
Dieser Wert liegt nach den niederlandischen Richtlinien zur Vorgehensweise bei 
Bodenkontaminationen zwischen dem A-Level (Nachweisgrenze) von 2 mg.kg-! 
und dem B-Level (Grenzwert rur detailliertere Untersuchungen) von 20 mg.kg-!. 
Aus (G. 5.4) wurde ein Ausdehnungsfehler UE von 3,7 mg.kg-! berechnet. Mit 
einer Wahrscheinlichkeit von 1 - a = 0,95 (ta,einseitig = 1,65) liegt dann der wahre 
lokale Mittelwert!lv unter 22,2 mg.kg-!. Diese obere Vertrauensgrenze La fiber­
schreitet jedoch den Grenzwert B; eine zusatzliche Probenahme im EinfluB­
bereich der bekannten Probe ist anzuraten. Inwieweit der Fehler dadurch 
reduziert werden kann, ist bereits rechnerisch zu fiberprfifen, indem fiktive 
Probenahmepunkte vorgegeben werden. 

5.1.1.2 
Fehlerbetrachtung be; unrege/miilliger Probenanordnung • Varona;· 
Zerlegung 

Die oben vorgestellten VarianzmaBe konnen fUr die gangigen Variogrammtypen 
anhand von Typkurven (s.a. Akin u, Siemes 1988) leicht berechnet werden. Diese 
beziehen sich jedoch auf regelmaBige geometrische Fonnen der Probenstfitzung 
und der Schatz- bzw. Ausdehnungsvolumina. Da diese Methoden ursprunglich 
bei der Klassifizierung von Lagerstatten eingesetzt wurden, sind dies im 
wesentlichen Bohrkerne (1-0), Rechtecke (2-D) und orthogonale Abbaublocke 
(3-D). Ein moglichst regelmiiBiges Probenahmeraster ist zumeist die Basis der 
Untersuchnung. 

2 Zur detaillierten Ableitung geostatistischen Varianzmafle siehe auch Iournel u. Huijbregts 
(1978), Akin u. Siemes (1988) oder Tietze (1995). 



126 5 Umgang mit Fehlern und Unsicherheiten 

Abb. 5.2. Voronoi-Zerlegung des Untersuchungsraumes D in n EinfluBpolygone (2-D) bzw. -
prismen (3-D). 

Probenahmeraster, auf die sich die Erstbewertung von Boden- und Grund­
wassergefahrdungpotentialen stiitzen, sind infolge wirtschaftlicher und infra­
struktureller Griinde zumeist unregelmaBig und weisen aufgrund sachbezogener 
Erwagungen bevorzugte Areale auf. So werden Deponiekorper nach Moglichkeit 
nicht durchteuft, sondem durch einen Kranz von MeBstellen umgeben. Einige 
wenige MeBstellen im vermuteten Grundwasseranstrom und zusatzlich mehrere 
im Abstrom, erganzt durch weiter entfemt liegende Beobachtungspunkte, bilden 
haufig die Basis fur die Erkundung einer Grundwassergefahrdung. Kontarni­
nierte ehemalige Betriebsgelande, z.B. Kokereien oder Zechen, konnen haufig 
wegen noeh bestehender Gebaudeteile nieht streng regelmaBig 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(Pi) urn 
den Probenpunkt Pi ist so definiert, daB kein Punkt innerhalb dieses Polygons 
naher an einem anderen Datenpunkt (Pj , j;ri) in der Umgebung liegt (Voronoi 
Zerlegung). Urn auch fur randlich gelegene Punkte endlieh groBe Polygone 
festlegen zu konnen, muB das Untersuchungsgebiet von einem konvexen 
Grenzpolygon umgeben sein3• Die bei einer derartigen Diskretisierung in der 
Flache (2-D) entstehenden unregelmaBigen Polygone werden fur dreidimen­
sionale Probleme der einfacheren Berechnung halber zu orthogonalen Prismen 
erweitert (Tietze 1995). 

3 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 Gefiihrdungsabschiitzung und zur 
Unterstlitzung von Probenahme und Sanierungsplanung 

Das Programm GEOP (Geostatistische Erkundungsoptimierung)4 berechnet fUr 
unregelmafiige Polyg~ne (Abb. 5.2) mit Hilfe von fiktiven Stiitzpunkten 
(Abb. 5.1) die mittleren Variogramme r und damit die Ausdehnungsfehler erE 

fUr aile Einfltillpolygone Vi, Elementare statistische Berechnungen sowie die 
Modellierung des Variogramms konnen ebenso mit GEOP durchgefUhrt werden. 

Neben dem Ausdehnungsfebler erE; fUr ein Einflu6polygon V; werden in GEOP 
weitere Kriterien als Entscheidungshilfen fUr zukiinftige MaBnahmen verwendet. 
Dies ist zum einen der Datenwert z; selbst sowie die lokale Variabilitat der 
MeBgroBe Oiok,;. Diese errechnet sich aus der Varianz der das Polygon V; 
umgebenden m Datenpunkte Zj (GI 5.6). 

1 m 2 

CY/!k,i = - L z~ - (Z/Ok) ,mit Z/ok = lokaler Mittelwert (5.6) 
m j=l 

Die Errichtung neuer MeBstellen, bzw. eine zusatzliche Probenahme innerhalb 
einer Polygonflache Vi ist dann zu empfehlen, wenn 

• der absolute SchadstofIgehalt der Probe z; hoch ist, 
• der Ausdehnungsfebler erE; so groB ist, daB die obere Vertrauensgrenze einen 

vorgegebenen Grenzwert iiberschreitet, und 
• die lokale Variabilitat Oiok,i vermuten lafit, daBlokale 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 sollten bzw. inwieweit daS Informationsniveau dadurch auf 
eine zuverlassigere Basis gestellt wird. Die entgiiltige Entscheidung hangt 
natiirlich von weiteren fachspezifischen Erwagungen oder Kostenkriterien abo 

4 Weiterentwicklung des Programmes GEODU (Geostatistische Erkundungsoptimierung von 
DeponieuntergrUnden), ein Visual-BASIC Programm flir WINOOWS3.x, entwickelt in der FR 
Geoinformatik der Freien Universitat Berlin, gefOrdert durch das Bundesministerium flir 
Bildung und Forschung im Rahmen des Schwerpunktprojektes 'Erkundung von Deponieunter­
grUnden' (Tietze 1995). 
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Abb. 5.3. Riiumliche Darstellung von Ausdehnungsfehler, lokaler Variabilitiit und Me6werten in 
den Einflu6polygonen VI. 
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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 geflihrdet sind, erschwert die Prozedur der Abschatzung des 
Gesamtrisikos, das von einem Standort ausgeht. Die Diskussion uber allgernein 
gUltige MaBstlibe hierfiir beschaftigt UrnweltbeMrden und Forschungseinrich­
tungen seit Beginn der Achtziger Jahre bis heute. Zahlreiche Ernpfehlungen zur 
Vorgehensweise bei der Bewertung von Altlasten existieren heute'. Daneben 
werden die Grenzwertlisten fUr urnweltgefahrdende Stoffe aufgrund neuer 
Erkenntnisse und der verbesserten Analysemethoden stetig aktualisiert. 

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

Die fUr die einzelnen Faktoren berechneten lokalen Entscheidungskriterien 
(Ausdehnungsfehler, Me6wert und lokale Variabilitiit) mussen uberlagert werden 
und gerneinsarn in den Entscheidungsproze6 einflie6en. Dabei gilt es einerseits, 
die rnoglicherweise unterschiedliche Stutzung der Me6werte, und zurn anderen, 
die spezifischen Eigenschaften der Einzelparameter zu berucksichtigen. 

Multivariate Bewertungskriterien. Als spezifische Eigenschaften sind zu trennen 
die Verschiedenartigkeit der Ma6einheiten und der Verteilungsformen einerseits 
und die Einstufung der Geflihrlichkeit andererseits. Unterschiedliche Me6systerne 
oder Verteilungsfunktionen konnen durch geeignete Normierungsverfahren oder 
Datentransformationen berucksichtigt werden. Das Problem der stoffspezifischen 
Gefahrlichkeit kann in Anlehnung an die Methoden, die bei Bewertung von 
Rohstoffvorkommen verwendet werden, behandelt werden. 

Es seien fiir jedes Einfltillpolygon Vi 

• Z/, die k Einzelfaktoren, die an einem Probenpunkt bestimmt wurden, 
• (jEl, die dazugeMrigen Ausdehnungsfehler und 
• C/, vorgegebene Grenzwerte (Listenwerte), 

bekannt. 
Der Gesamtfehler F G in Vi kann dann als gewichtete Linearkombination 

berechnet werden, wobei die 0/ dem Gefahrdungspotential der Einzelstoffe ent­
sprechen konnen (G. 5.7): 

(5.7) 

Als Gewichte 0/ konnen die Reziprokwerte der Grenzkriterien C/ definiert 
werden (Gl. 5.8): 

, Eine umfangreiche Zusammenstellung dieser Empfehlungen gibt Balmer-Heynisch (1995). 



130 5 Umgang mit Fehlern und Unsicherheiten 

(5.8) 

Dieser Fehler Fa, der fur jedes Einfltillpolygon berechnet wird, kann fur eine 
relative Gesamtbewertung des Risikos herangezogen werden. Fur die Risiko­
bewertung kontaminierter Standorte ist es jedoch oft wichtiger zu entscheiden, ob 
ein Grenzwert Cr mit einer vorgegebenen Aussagesicherheit uberschritten wird. 
Dies kann analog zu Gl. 5.5 in folgender Weise geschehen: 

Fur eine angestrebte Genauigkeit von I-a wird der I-Wert aus der Student's 1-
Verteilung abgelesen (/95%= 1,65, 197,5%=2). Fur den Einzelparameter Zr soIl mit 
95 %-Wahrscheinlichkeit geprUft werden, daB der wahre Variablenwert kleiner 
als der Grenzwert Cr ist (Gl. 5.9): 

Zr + t1_a . 0" El ::; 1 
cr 

(5.9) 

Dieser Quotient wird fur aIle k Faktoren gebildet. Uberschreitet das Maximum 
den Wert 1 (GI 5.10), so mussen weitere Untersuchungs- bzw. Sanie­
rungsmaBnahmen im Einfltillpolygon Vi ergriifen werden. 

zr + t1- a . O"Er 
max ::; 1. (5.10) 
r=l,k cr 

Ergebnisebene 

Abb. 5.4. Kombination der errechneten Fehlermaf3e fiir k Variablen mit abweichenden Proben­
mustern; links: Verschneidung der Polygone, rechts: Rastertechnik. 
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Unterschiedliche Datenstiitzung. Die Beprobungsdiehte der einzelnen Faktoren 
ist untersehiedlieh, was dazu fuhrt, dafi die Zerlegung des Untersuehungsraumes 
in Einflufipolygone fur jede Variable ein anderes Muster erzeugt. Die Berech­
nung der oben definierten Gesamtrisiken mufi dann entweder auf der Basis von 
Sehnittflaehen oder aber regehna6igen Pullktrastern erfolgen (Abb. 5.4). 1m Pro­
gramm GEOP sind die oben beschriebenen Fehlerbereehnungen auf einer 
Rasterbasis implementiert (Burger u. Birkenhake 1994). 

Alternativ ist der Einsatz gangiger GIS-Systeme (z.B. ARClInfo) denkbar, da 
in diese die Voronoi-Zerlegung und entspreehende Versehneidungstechniken 
implementiert sind. Dies setzt jedoeh voraus, daB Module in die GIS-Systeme 
integriert werden, die aueh eine Fehlerbetraehtung erlauben. 

5.1.3 
Fallbeispiel: Gefahrdungsabschatzung 

5.1.3.1 
Probenahmeplanung auf einem ehemaligen Kokereigeliinde 

Auf dem Gelande einer ehemaligen Kokerei wurden 55 unregelma6ig im Unter­
suehungsgebiet verteilte Bodenproben hinsichtlich ihres Gehaltes an Sehwerme­
tallen, organischen Schadstoffen und anderen umweltgefahrdenden Substanzen 
analysiert. 

Die Ortslage der Bodenproben wurde im wesentlichen durch lokale Erforder­
nisse bestimmt: in randlichen Bereichen wurden wenige Proben genommen, 
Gelandeareale, deren ehemalige Bebauung das Vorkommen bestimmter Stoffe 
geradezu erwarten liellen, werden dichter beprobt. Noch vorhandene Gebaude­
reste verhinderten die Entnahme von Bodenproben, und in anderen Bereichen 
wurde versucht, Proben entiang 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 abzuschatzen und Empfehlungen im Hinblick auf die zukiinftige 
Verfahrensweise auszusprechen. 1m Rahmen der Studie sollten dabei Richtlinien 
entsprechend der Hollandischen Liste befolgt werden. Das hier vorgestellte 
Beispiel (Birkenhake u. Burger 1995) beschrankt sich auf den Stoff Benzol, fur 
den die folgenden Grenzwerte (Tabelle 5.1) gelten: 

TabeUe 5.1. Richt- und MaBnahmenwerte der Niederlandischen Liste rur Benzol im Boden. 

A B c 
Stoff Nachweisgrenze Grenzwert rur detailliertere Untersuchung Sanierung erforderlich 
Benzol 0,05 mg.kg·( 0,5 mg.kg-( 5 mg.kg-( 

Auf der Basis der vorhandenen Datenpunkte wurde ein experimentelles Vario­
gramm fur Benzol berechnet, daB mit einem isotropen, spharischen Modell ange-
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pafit werden konnte (C = 1,2 [mg.kg-1f, asph =300 m). Dieses Variogramm bildet 
die Basis fur die Bereehnung des Ausdehnungsfehlers innerhalb der Einflu6-
polygone (Abb. 5.5). 

Die mittlere Benzolkonzentration im Boden des untersuehten Areals betragt 
1,21 mg.kg-I ; der Standardfehler des Mittelwertes Sm ist bei 55 Proben 
0,05 mg.kg-I . Da das B-Kriterium iibersehritten wird, mu6 das Gelande insge­
samt betraehtet fur eine weitere Untersuehung empfohlen werden, wenn aueh der 
globale Mittelwert das Sanierungskriterium bei weitem noeh nieht erreicht. 

Diese Ersteinschatzung beriieksiehtigt jedoch noeh nieht die Tatsaehe der 
unregelmiifiigen Probenpunktanordnung. Abb.5.5 zeigt, dafi einige randliche 
Polygone sehr groBe Flaehenanteile mit relativ hohen Ausdehnungsfehlem (O"E ~ 
0,42 bis 0,48 mg.kg-I ) aufweisen. Drei im Nordosten liegende Probenpunkte 
zeigen zudem Konzentrationen (~ 4,3 mg.kg-I ), die nahe am C-Kriterium fur 
Sanierung liegen. Die Uberpriifung von (Gl. 5.5) zeigt, dafi dort lokal mit dem 
Uberschreiten des Sanierungskriteriums mit 97,5 %-iger Aussagegenauigkeit 
gerechnet werden mu6: 

Zv + 197,5 • () E = La ~ C - Wert 

? (5.5) 

4,3 + 2·0,42 = 5,14 > 5 

Durch Hinzufiigen dreier fiktiver Probenpunkte reduzieren sich in dem 
betreffenden Gebiet (Abb. 5.5) die Ausdehnungsfehler auf Werte zwischen 0,25 
und 0,36 mglkg. Wahrend fur die bekannten Punkte sofort mit Gl. 5.5 geprOft 
werden kann, ob eine Sanierung erforderlieh wird, mu6 das fur die fiktiven 
Punkte nach erfolgter Probenahme geschehen. Bereits interaktiv am Rechner 
kann jedoch bestimmt werden, welche Probenpunktanordnung eine optimale 
F ehlerminimierung bewirkt. 

5.1.4 
SchluBbemerkung 

Die Verwendung geostatistiseher Fehlermafie erlaubt eine verbesserte Bewertung 
von Gefahrdungspotentialen. Von Vorteil ist dabei, daB mit Hilfe der Geosta­
tistik, neben den MeBwerten zusatzlieh deren raumliehe Anordnung, GrOBe und 
Geometrie der Bezugsflachen und die spezifisehe raumliche Variabilitat (Vario­
gramm) der Variablen lnit in die Einsehatzung einbezogen werden. 

Miissen in einem kontaminierten Gelande konkret Empfehlungen gegeben 
werden, wo ein weiterer Handlungsbedarf besteht und wie hoeh der Informa­
tionsgewinn durch zusatzliche Proben im Verhaltnis zu deren Kosten sein wird, 
so bieten die geostatistisehen Varianzmafie weiterhin wertvolle Entscheidungs­
hilfen. 
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Abb.5.5. Verllnderung des Alisdehnungsfehiers bei HinzlIfilgllng fiktiver Probenplinkte filr eine 
Benzolkontamination im Boden. 

Mit Hilfe des Programms GEOP konnen interaktiv verschiedene Beprobungs­
varianten gepIiift werden. Fur die gemeinsame Betrachtung mehrere Gefahr­
dungsparameter sind bereits einige Bewertungskriterien implementiert. Die 
Angliederung einer Datenbank, in der die Grenzwertlisten jederzeit aktualisiert 
werden konnen, ware eine sinnvolle Erganzung des Programmes. 

5.2 
Raumliche Schatzung nicht sicherer Information 

5.2.1 
Fuzzy-Kriging 

Die Verwendung unscharfen Wissens bei der Schatzung hydrogeologisch 
relevanter Parameter mit Hilfe von Fuzzy-Geostatistik wurde von Bardossy et al. 
(1989) und jiingst von Piotrowski et al. (1996, 1997) behandelt. 1m folgenden 
werden die Grundzuge nur kurz wiedergegeben. 
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1 

z 
o~--~----~------------~----~ 

b a c 

Abb. 5.6. ZugehOrigkeitsfunktion einer fuzzy-Zahl, mit den Parametem a, b und c. 

Das Prinzip des Fuzzy-Kriging besteht darin, daB die raumliche Schatzung 
einer Variablen verbessert wird, indem den sicheren Ausgangsdaten ("harte 
Daten") eine Anzahl von durch Experten geschatzten Werten - sogenannte 
Fuzzy-Zahlen (unscharfe Zahlen, "weiche Daten") - hinzugefUgt werden. Als 
Fuzzy-Zahl wird nach Zadeh (1965) eine unscharfe Menge verstanden, deren 
konvexe ZugehOrigkeitsfunktion (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 
c der hOchst mogliche Wert. 

Die Parameter a, b und c werden basierend auf dem Wissen iiber die jeweilige 
KenngroBe durch Experten geschatzt. Je breiter die ZugehOrigkeitfunktion ist, 
desto unsicherer ist das Wissen urn die Variable. Die dem Kriging vorausgehende 
Variogrammanalyse kann nur mit den scharf en Daten, aber ebenso auch mit 
beiden Datenmengen zusammen erfolgen. Ais Ergebnis liefert das Fuzzy-Kriging 
Schatzungen fUr a(x), b(x) und c(x), die, je mehr sichere Datenwerte zur 
Schatzung des Punktes x benutzt wurden, ein engeres Intervall umschreiben. 

Da die Fuzzy-Krigingergebnisse seiber unscharfe Zahlen sind, bleibt es dem 
Anwender weiterhin iiberlassen, denjenigen Wert im Punkt x auszuwahlen, der 
seinen weiteren Anforderungen geniigt. Dies muB nicht notwendigerweise 
derjenige Wert sein, dessen ZugehOrigkeitsfunktionswert 1 betragt. 

Piotrowski et al. (1996) demonstrieren dieses Verfahren am Beispiel der 
Machtigkeit von Grundwasserstauem bzw. an krWerten (piotrowski et al. 1997). 
Die Ergebnisse wurden als Eingabegr06en in einem numerischen Grundwasser­
modell benotigt. 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 FUZZEKS6 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 fur Nominal- und rur konti­
nuierliche Variablen erUiutert. Die Einsatzmoglichkeit zur Sch~itzung von 
Verteilungsfunktionen (Indikalorkriging) der regionalisierten Zufallsvariablen 
Z(x) anstelle von Erwartungswerten (Ordinary Kriging, Universal Kriging etc.) 
wurde diskutiert. Der Vorteil der Indikatortransformation von nicht-parame­
trischen Verteilungsfunktionen fUr Schatzung und Simulation wurde ebenso 
bereits angesprochen (Kap. 4.2.2.2 und Kap. 4.2.4.2). 

1m folgenden Kapitel solI die Einsatzmoglichkeit des Indikatoransatzes bei der 
raumlichen Schatzung von Variablen auf der Basis "harter" und "weicher" Daten 
behandelt werden (im folgenden: Sojlkriging). Wie schon bei der Behandlung des 
Fuzzy-Kriging angesprochen, kommt es in der hydrogeologischen Praxis sehr 
haufig zu der Situation, daB nur wenige, zahlenmafiig genau bestimmte 
hydrogeologisch relevante Daten zur Verfiigung stehen, die jedoch durch zusatz­
Hche Information erganzt werden konnen. Dies kann das Expertenwissen fiber 
lokal gfiltige Verteilungsspektren der Variablen sein oder fiber den Zusarnmen­
hang qualitativer Angaben, wie z.B. die lithologische Beschreibungen der 
Schichten. 

5.2.2.1 
Definition der Indikatorvariablen fiir "weiche" Daten 

Es sei Z(x) eine ortsabhangige Variable in D, dann kann unter Vorgabe eines 
Grenzwertes Zc fUr jeden Probenpunkt x die Indikatorvariable I(x;zc) wie folgt 
definiert werden (Gl. 5.11): 

{
I, wenn z(x)::;; zc 

I(x z) = 
'c 0, sonst. 

(5.11) 

Bei Vorgabe mehrerer Grenzwerte Zcj (j= I,m), die das Verteilungspektrum von 
Z(x) in m+ 1 Klassen unterteilen, kann ein Indikatorvektor .!.J(x,zcj) 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 Grenzkriteriurn Zcj wirklich unter­
schritten wird. Aufgrund zusatzlicher 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) verandert sich dann rur den Fall c) 
in Abb. 5.7 zu (5.12): 

6 FUZZEKS (Bartels 1997). ein C++ Programm rur WINDOWS 3.1. 
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{
I, wenn Zc ~ b 

I(x;zJ = ?, wennzc E[a,b] 

0, wennzc<a 

mit? = unbekannt, "missing value", 

(5.12) 

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

{
I, wenn Zc ~ b 

I(x;zJ = Prob{Z(x) s zJ, wenn Zc E[a,b] 

0, wenn zc< a. 

(5.13) 

Dieser Ansatz entspricht grundsatzlich dem Fuzzy-Ansatz. 
Die raumliche Schatzung mit Softkriging ist unverandert gegenuber dem in 

Kap. 4.1.2 beschriebenen Ansatz beim Indikatorkriging. Das Ergebnis ist dann 
die bedingte Wahrscheinlichkeit fur Z(xo), die als lokale Verteilungfunktion zu 
interpretieren ist (Gl. 5.14): 

[i(Xo,zGj)r = E[I(xo,zq)] = Prob·{Z(xo) sZGj} j=l,m. (5.14) 

Da die einzelnen Indikatorvariablen Ij unabhangig voneinander geschatzt wer­
den, kann es bei ungiinstigen Probenpunktkonfigurationen zu Verletzungen der 
Reihenfolge (order relation violation) kommen, deren Korrektur in Kap.4.l.2 
bereits behandelt wurde. 

Bei der Verwendung der Ergebnisse des Softkriging taucht dasselbe Problem 
auf wie auch bei der Verwendung des Fuzzy-Krigings: Das Schatzergebnis selbst 
ist eine "weiche" Zahl, d.h. daB nicht eine einzelne Zahl, sondern die Parameter 
der ZugeMrigkeitsfunktion (fuzzy) oder die lokale Verteilungsfunktion (Indika­
tor) von Z(xo) geschatzt werden. Fur die weitere Nutzung der Krigingergebnisse, 
z.B. als Eingabegr06en in einem Grundwassermodell, moB daher ein Punkt­
schatzer 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) betragt. Ebenso kann die Verteilungsfunktion F{Z(xo)} auf die Wahr­
scheinlichkeitsdichte p{ Z(xo)} zurUckgefuhrt und damit das arithmetische Mittel 
bestimmt werden (Schatzung des Erwartungswertes, E-Typ-Schatzung). Der 
Postprozessor POSTIK (Deutsch u. Journel 1992) erlaubt eine Punktschatzung 
nach dem E-Typ ebenso wie fur jedes andere gewtinschte 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 (verandert nach JoumeI1989), 

Bei einem praktischen Einsatz des Softkrigings fur die Ermittlung der 
raumlichen Yerteilung von Durchlassigkeitsbeiwerten fur die Yerwendung in 
einem Grundwassermodell zeigte sich, dafi der Punktschatzer kritisch ausgewahlt 
werden soUte. Bei einem hohen Anteil "weicher" Informationen kommt es 
moglicherweise bei einer uniiberlegten Yerwendung des Medians als Punkt­
schatzer zu einer verzerrten Schatzung des Ergebnisses. 

5.2.3 
Fallbeispiel: Softkriging 

Das folgende Beispiel (s.a. Schafmeister u. Burger 1995, Schafmeister 1997) 
demonstriert die SChatzung von kjWerten mit Hilfe des Softkriging auf der Basis 
qualitativer Beschreibungen des Aquifermaterials (Bohrkernansprache). LO­
sungsansatze zu optimalen Bestimmung eines geeigneten Punktschatzers werden 
vorgesteUt. Eine Methode versucht die Anpassung der Schatzergebnisse mit Hilfe 
eines numerischen Grundwassermodells an die natiirlichen hydraulischen Bedin­
gungen. 
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5.2.3.1 
Verbesserte Regionalisierung von k,.Werten a/s Parameter in einem 
numerischen Grundwassermodell unter Nutzung qualitativer 
/nformationen 

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 fur Wasser- Boden- und Lufthygiene durchgefuhrt. Die 
Ergebnisse sind in den Berichten des WaBoLu (Kemdorff et al. 1985) nach­
zulesen. 

Die intensive hydrogeologische Untersuchung des oberflachennahen pleisto­
zanen Grundwasserleiters findet dabei anhand vorhandener und neu eingerichte­
ter Grundwasserbeobachtungsbrunnen sowie den Forderbrunnen der Berliner 
Wasserbetriebe statt. 

11 
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Abb. 5.8. Das Untersuchungsgebiet. 
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Insgesamt 184 dieser Mefistellen werden in der vorliegenden Studie verwen· 
det'. Der oberflltchennahe Grundwasserleiter setzt sich aus glazifluviatilen Fein­
bis Grobsanden der Weichsel und der Saalekaltzeit zusammen. Unterbrochen 
werden diese grundwasserleitenden Schichten von bis zu 10 rn mltchtigen Ge­
schiebernergelkOrpern sowie von kleinrltumigen, fiberwiegend organogenen 
Uberresten des Eern-Interglazials. Bei ca. 0 bis -10 mNN wird der Grundwasser­
leiter von den hier flltchenhaft verbreiteten feinkOrnigen, z. T. organischen Abla­
gerungen des Holstein-Interglazials begrenzt. Der insgesamt als ungespannt zu 
bezeichnende Grundwasserleiter umfafit damit eine Machtigkeit von etwa 30 rn. 

In dem ca. 24 km2 grofien Untersuchungsgebiet sind funf Atlastenstandorte 
sicher bekannt; darfiber hinaus worden eine Reihe sogenannter "wilder" 
Deponien vermutet. 

Der Grundwasserabstrom ist mit einem Geflille von 1 bis 1,5 %0 siidOstlich auf 
die Trinkwassergewinnungsanlagen der Berliner Wasserbetriebe gerichtet 
(Kerndorff et al. 1985). Dadurch besteht eine potentielle Geflihrdung des dort 
gewonnenen Trinkwassers, das zu einem iiberwiegenden Anteil aus den tieferen, 
unterhalb des Hoistein-Intergiazials gelegenen Grundwasserstockwerken, jedoch 
auch aus dem oberflltchennahen Grundwasserleiter und dem Uferfiltrat der Havel 
gespeist wird (Sommer-von larmersted 1992). 

Zur KUirung der Frage, wie lange ein mOglicher Schadstoff von den am 
westlichen Gebietsrand (westliche Stadtgrenze von Berlin) gelegenen Alt­
ablagerungen bis zu der Brunnengalerie am Havelrand (ostlicher Gebietsrand) 
transportiert wird, wird ein dreidimensionales Grundwassermodell auf der Basis 
Finiter Differenzen MODFLOW (McDonald u. Harbaugh 1988) mit anscWie­
fiender Berechnung von Fliefipfaden unter der Benutzeroberflache von PMWIN 
(Chiang u. Kinzelbach 1996) berechnet. 

Die wenigen krWerte, die in dem Gebiet bekannt sind, reichen fur eine 
vollstltndige Schatzung der raumlichen Durchlassigkeitsverteilung, die fur das 
FD-Modell unbedingt gebraucht wird, nicht aus. Qualitative Schichtbeschrei­
bungen (Kernansprachen) sollen die ScMtzung verbessern. 

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

Urn die qualitative Information in Form der Schichtansprachen in die 
raumliche Schatzung der Durchlltssigkeiten einzubeziehen, werden folgende 
Arbeitsschritte unternommen: 

1. Definition von lithologischen Einheiten anhand der Schichtansprachen (I 
Lithotypen, (/=I,k», 

2. Ermittlung der k Intervalle [a,b]r flir jeden Lithotyp t, 

7Teile des Datensatzes wurden bereits in der in Kap. 4.2.4.2 vorgestellten Studie verwendet. 
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3. Statistische Analyse der "harten" krWerte (Histogramm), 
4. Bildung von m Indikatorvariablen fur die Grenzwerte Zcj (j=I,m), nach 

Gl. 5.11 fur "harte" bzw. nach Gl. 5.12 fur "weiche" Daten, 
5. Berechnung und Modellierung von m Indikatorvariogrammen 
6. Softkriging zur Ermittlung der lokalen Verteilungsfunktion von kJ.xo), 
7. Wahl eines geeigneten PunktscMtzers fur kJ.x). 

Zwei Datentypen sind gegeben (Abb.5.9): Fur aIle Daten liegen an einer 
MeBsteIle neben den Koordinaten der Bohrung fur jede Schicht deren Teufe 
(Mittelpunkt zwischen Schichtober- und -unterkante), Machtigkeit und Kernan­
sprache vor. Die "harten" Daten enthalten zusatzlich die im Labor ermittelten kr 
Werte der Einzelschichten. 

"weiche" Daten: 
MeB- RW HW Teufe SUK SOK Maecht kf Kern- Lith. 
stelle [mNNj [mNNj [mNN] [m] [m/s] ansprache Grup. 
BA 13,90 13,60 14,20 0,6 ? fg,mg, fs Kies 

BA 11,95 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, OE-04 fs,ms,gs, fg,mg MS 
BK 33,33 30,93 35,73 4,8 1, OE-04 ms, 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,OE-04 fs,ms,gs MS 

BK 28,18 28,03 28,33 0,3 4, 6E-08 u T+U 

BK 27,83 27,63 28,03 0,4 1,OE-04 fs,ms,gs MS 
BK 26,78 25,93 27,63 1,7 4, 6E-08 u T+U 

BK 25,53 25,13 25,93 0,8 4,6E-08u,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-05 gs, ms, fg GS 

BK 17,28 16,13 18,43 2,3 9, 4E-05 gs, ms, fs, fg GS 

BK 15,73 15,33 16,13 0,8 1, 5E-03 mg,gg, 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 ubergeordnete Gruppen (Lithotypen) zusam­
mengefaBt, da sie trotz aller Normvorgaben (z.B.: DIN 4022) je nach Bearbeiter 
sehr subjektiv und unterschiedlich genau sind: 
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T+U Tone, Schluffe, Geschiebemergel, organogene Ablagerungen; Grundwasserstauer 

FFS 
FS 
MS 
GS 
Kies 

sehr feinkomige Sande 
uberwiegend Feinsande 
uberwiegend Mittelsande 
Oberwiegend Grobsande 
Kiese, sandig, Steine 

} Grundwasserleiter 

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, urn nur einige zu nennen). 1m 
vorliegenden Beispiel wird versucht, die Intervalle auf der Basis der "harten" 
Daten zu bestimmen. Hierzu werden fur jeden Lithotyp I die Haufigkeitverteilung 
der bekannten krWerte ermittelt. Hieraus ergeben sich fur jeden Lithotyp die 
kleinsten, grOBten bzw. mittleren im Untersuchungsgebiet bestimmten krWerte. 
Abb. 5.10 zeigt, daB sich diese Intervalle teilweise stark iiberlappen. Urn die 
argsten Extremwerte auszuschlie6en, wird in der vorliegenden Studie das 25 %­
und das 75 %-Perzentil als die untere bzw. obere Intervallgrenze gewahlt. 

Die im Labor bestimmten krWerte liegen zwischen 10-10 und 5xl0-2 m·s-I . 

Etwa lO % der Daten reprasentieren grundwasserstauende Ablagerungen (Typ 
T+U). Die Daten werden nach (5.11) fur "harte" bzw. nach (5.12) fur "weiche" 
Information in Indikatorvariablenketten iiberfiihrt. Als Grenzwerte Zc wurden die 
folgenden Perzentilwerte der Haufigkeitsverteilung (Abb. 5.11) der bekannten 
466 krWerte gewahlt: 

10 
6,lxIO·9 

... . 

20 
4,2xIO-5 

. 10:::'::.-9 . :::a 

40 
4,6xlO's 

.... ": :-. 
... 

... ... " " ... 

80 
2.3xlO-4 

90 
3.5xlO'" 

r . ,,i.<)Q(k,) .. · . 

... ,} \. 0 :."." 

Kies 

GS .. 

· MS 

. /=$ ...• 

. .... . , ._-_ ..... .......... . 

% 
·1 m·s 

Abb. 5.10. krWertbereiche der sechs Lithotypen (durch Kiistchen hervorgehoben das 25 %- und 
das 75 %-Perzentil). 
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Die Tatsache, daB beinahe die Halfte aller Proben zwischen lxlO-5 und IxlO-4 

m·s-1 liegt, fuhrt dazu, daB die Grenzwerte Zc fur das 20 %-, 40 %-, und 60 %­
Perzentil sehr dicht beieinander liegen. 

Die "weichen" Daten verteilen sich auf die sechs Lithotypen wie in Tabelle 5.2 
ersichtIich: 

TabeUe 5.2. Datenverteilung def Lithotypen. 

Typ Anzahl def Daten Prozent 

T+U 293 14,5 
FFS 60 3,0 

FS 756 37,3 

MS 624 30,8 

GS 159 7,6 

Kies 133 6,6 

Raumlich zeigen die Me6stellen eine deutliche Bevorzugung (Datencluster) 
dort, wo die Altablagerungen vermutet wurden. Die vertikalen Probenabstande 
richten sich nach den Schichtgrenzen; sie variieren zwischen wenigen dm bis hin 
zu 10 m. 

250 
Haufigkeit 

200 

150 

100 

50 

10-10 -9 -8 -7 -6 

kf 
-5 

._----t"- 100 
c.d.f. % 

80 

60 

40 

20 

-4 -3 -2 [m/s] 

Abb. 5.11. Histogfanun und kumulative Haufigkeit der 466 "harten" kj Werte. 
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Die Indikatorvariogramrne, die nur auf der Basis der "harten" Datenpunkte 
berechnet werden, zeigen aile den exponentiellen Variogrammtyp mit teilweise 
sehr hohen Nugget-EfIekten (Tabelle 5.3). Aufgrund des teilweise sehr weitsUin­
digen Probenrasters lassen sich in horizontaler Richtung Modelle nur schwer 
anpassen. Daher wird, basierend auf Untersuchungen in vergleichbaren geologi­
schen Verhaltnissen, eine geornetrische Anisotropie von 1 : 67 angenommen. 

TabeDe 5.3. Parameter der Indikatorvariogramme (exponentieller Typ). 

Zc Nugget-Effekt Reichweite (vertikal) 
[m·s- I ] in Prozent des Sills [m] 

6,lxlO-§ 10 1,7 
4,2xlO-s 8 1,0 
4,6xlO-s 15 2,0 
7,6xlO-s 30 1,2 

2,3xI0'" 15 1,4 
3,5xl0'" 20 1,5 

Das GrundwassermodelL Das Modellgebiet wird in drei 10 m machtige Schich­
ten unterteilt; horizontal werden 30 Zellen in E-W- und 20 Zellen in N-S­
Erstreckung mitjeweils 160 rn KantenHinge gewiihlt. Mit Hilfe der Variogramme 
werden die lokalen Verteilungsfunktionen der krWerte an den 1800 Knoten­
punkten des Modells bestirnrnt und aus diesen verschiedene Perzentilwerte 
zwischen 40 % und 60 % abgeleitet (Abb. 5.12). 

1.0 

cdf*(xoJ 

0.8 

0.6 

0.4 

0.2 

log k, 

-10 -9 -8 -7 -6 -5 -4 -3 -2 -1 

Abb. 5.12. Beispiel fiir eine Punktschiitzung aus der lokalen Verteilungsfunktion im Punkt Xo. 
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Abb. 5.13. Modellierte Grundwassergleichen und Projektionen der Flie13pfade. 

Mit den so geschatzten kjWertmatrizen wird das Grundwassermodell bei an­
sonsten unveranderten hydraulischen Randbedingungen stationar gerechnet. 

Ais Randbedingungen werden die beiden Oberflachengewasser, im Westen der 
Glienicker See und im Osten die Havel mit ihren langjahrigen mittleren Pegel­
standen, als Festpotentiale vorgegeben. Die Grundwasserentnahme in der 
Brunnengalerie am Havelufer wird ebenfalls als Festpotential simuliert, wodurch 
der Absenktrichter der Bronnen gut nachgebildet werden kann. Ausgehend von 
der Entnahmestelle im Osten werden die Stromungslinien riickwarts nach 
Westen verlaufend berechnet. Die Startpunkte der 45 Flie6linien werden gleich­
rniiBig urn die Brunnen herum und tiber die gesamte Aquifermachtigkeit verteilt. 
Die riickwarts verfolgten Flie6linien enden im Nordwesten des Modellgebietes in 
der Nahe einer bekannten Altablagerung (Abb. 5.13). Die mitdere Abstandsge­
schwindigkeit fUr einen konservativen Stoff wird aus dem Quotienten der 
mittleren Flie6dauer und der mittleren Flie6distanz (4 km) errechnet. 

Anpassung der Schiitzung an die natiirlichen Bedingungen. Die Kalibrierong 
der ModeUergebnisse und damit auch der raumlichen Schatzung der kjWerte 
geschieht am zuverlassigsten durch den Vergleich der modellierten und 
beobachteten Geschwindigkeiten. Bei entsprechenden Daten ist auch eine 
Eichung tiber den Vergleich von Massenflu6raten moglich. Auf diesem Wege 
konnen ModeU und raumliche Schatzung wechselseitig an die realen Bedin-
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gungen angepafit werden. Diese Denkweise liegt auch der Methode der Inversen 
Modellierung zugrunde. 

Aktuelle Beobachtungen der Abstandsgeschwindigkeit liegen im betreffenden 
Gebiet nicht vor, so dafi in dieser Studie keine direkte Kalibrierung vorgenom­
men werden kann. Ausgehend von dem Leitwert fUr die regionale Durchlassig­
keit der quartaren Grundwasserleiter in Berlin von lxlO-4 m·s-I kann anhand des 
DARCY-Gesetzes (ne = 20 %) eine mittlere Abstandsgeschwindigkeit von 
5 cm·d-Icmld berechnet werden. Legt man dem Ansatzjedoch den Modalwert der 
Haufigkeitsverteilung zugrunde (4,6xlO-5 m.s-I), so muB der wesentlich kleinere 
Wert von 2,5 cm·d-I erwartet werden. 

Als Alternative zum Auffinden eines geeigneten Punktschiitzers bietet sich an, 
einen Kontrollwert DQ nach Gl. 5.15 fUr jeden gewiihlten Perzentilwert Q zu 
berechnen (Abb. 5.14): 

1 ~[- .]2 . DQ =-L...J kf(V;)-kf(V;) ~Mm, 
11 ;=1 

(5.15) 

mit V;: FD-Zelle, filr die der krWert gesehiitzt wurde, und 

Mittelwert der in der FD-Zelle V; liegenden "harten" Datenwerte. 

Hierbei wird an den mit "harten Datenwerten" belegten FD-Zellen V; derjenige 
Perzentilwert Q gesucht, fUr den die Abweichung zwischen geschiitzten und 
gemessenen Durchlassigkeiten moglichst gering ist. FOr diejenigen FD-Zellen, in 
denen "harte" Daten vorliegen, wird deren Mittelwert gebildet. DQ ist dann die 
mittlere quadratische Abweichung zwischen Punktschiitzungsergebnissen (kl) 
und diesen Zellmittelwerten. Abb. 5.14 und Tabelle 5.4 zeigen, dafi das 42 %­
Perzentil die geringsten Abweichungen von den gemessenen Werten aufweist. 

Tabelle 5.4. Kontrollmall DQ und modellierte Abstandsgeschwindigkeiten fur verschiedene 
Punktschiitzer. 

Punktsehiitzer Q [%1 
40 
42 
45 
47 

(Median) 50 
55 
60 

Do 
1,061 
1,051 
1,042 
1,048 
1,051 
1,066 
1,113 

modellierte mittlere 
Abstandsgesehwindigkeit [ em·d- I ] 

2,9±O,8 
3,1±O,8 
3,3±O,8 
3,5±0,9 
3,6±0,9 
4,1±1,1 
4,8±I,2 
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mitt/ere quadrat. 
Abweichung 

DQ 
1.14 

1.12 

1.10 

1.08 

1.06 

1.04 

• -@ 

'ft. • 

1.02 +-----..--

V; 

0.35 0.40 0.45 0.50 0.55 
Punktschatzer 

0.60 0.65 
Q 

Abb.5.14. Ermittlung des geeiglleten Punktschiltzers Q filr einen Untersuchungsraum. Der 
schraffierte Bereich kennzeichnet die gilnstigsten Punktschiitzer. Oben: Bestimmung des Kontroll­
maBes fur eine mit "harten Daten" belegte FD-Zelle, helle Punkte: "weiche", dunkle Punkte 
"harte" Datenpunkte. 

ZusammenJassung und Diskussion. Es wurde gezeigt, daB mit Hilfe des Indi­
katoransatzes fUr "weiche" Daten das Regionalisierungsergebnis von krWerten 
relativ einfach zu verbessem ist: im vorliegenden Beispiel konnte anhand der 
"harten" krWerte nUT ca. 50 % des Modellgebietes parametrisiert werden. DUTCh 
Hinzuziehen der reichlich vorhandenen qualitativen Schichtansprachen konnten 
etwas mehr als 95 % des Modellgebietes belegt werden. Damit erscheint der 
vorgestellte Ansatz eine vielversprechende Methode zur rnumlichen ScMtzung 
von Parametem zu sein, die Mufig zu Beginn einer hydrogeologischen Unter­
suchung nieht ausreiehend vorhanden sind. 

Das vorliegende Beispiel zeigt jedoch aueh viele kritische Punkte auf: 

l. Die Indikatorvariographie ist weitaus empfindlieher gegenuber einer unregel­
nUilligen Probenpunktverteilung (Cluster) als die normale Variogrammberech­
nung. Dasselbe gilt rur das ansehlie6ende Kriging (s.a. Kap. 4.12). 

2. Die geeignete Wahl der Grenzwerte Zc ist problematisch. 
3. Das VerMltnis von "harten" zu "weichen" Daten sollte ausgegliehen sein. 1m 

vorliegenden Beispiellagen etwa vier mal mehr "weiche" Informationen als 
"harte" vor. 
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4. Die Obertragung der qualitativen Information in Intervalle, die bei der Indika­
torkodierung verwendet werden, birgt viele Fehlerquellen, wie z.B. die je naeh 
Bearbeiter unterschiedliehe Sehiehtbesehreibung. 

5. Die Auswahl eines geeigneten PunktseMtzers ist sehwierig. Ein weehsel­
seitiges Kalibrieren der SeMtzung und eines darauf autbauenden Grundwas­
sermodells kann jedoch in Verbindung mit GeUindebeobaehtungen schnell zu 
zufriedenstellenden Ergebnissen fiihren. Die hier prasentierte Methode der 
Anpassung tiber ein Kontrollma6 DQ ist fUr eine erste Naherung gut, birgt aber 
aueh viele Fehlerquellen in sieh, wie z.B. die Wahl des arithmetisehen Mittel­
wertes als VergleiehsgroBe, die GroBe des Mittelungsvolumens (FD-Zelle) 
u.v.m. 

Dennoch entsprieht die Idee, qualitative Besehreibungen des Aquifermaterials 
zu nutzen, urn die Durehlassigkeitsverteilung eines Gebietes zu regionalisieren, 
durehaus der gangigen hydrogeologisehen Praxis. Mit Hilfe des Indikatoransatzes 
fUr nieht genau bekannte Wertebereiehe kann diese immer schon intuitiv ange­
wendete Methode aueh quantitativ eingesetzt werden. 



6 Resumee und Ausblick 

6.1 
Zusammenfassung 

In der vorliegenden Arbeit wurden geostatistische Verfahren zur quantitativen 
Analyse der raumlichen Variabilitat von hydrogeologischen und umweltwissen­
schaftlichen Parametem 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 "RegionaIisierte Variablen" betrachtet und mit den 
Methoden der Geostatistik verarbeitet werden konnen. Je nach Art der Parameter 
lassen sich charakteristische raumliche Strukturen (Variogramme) erkennen und 
interpretieren. Es konnen grundlegende Unterschiede zwischen Variablen, die 
zeitlich als unveranderlich angesehen werden mfissen (Komgrofien, Durchlassig­
keiten), und solchen, die eine starke zeitliche Abhangigkeit haben (Grundwasser­
stand, Daten der Grundwasserbeschaffenheit), beobachtet werden. Letztere unter­
liegen zeitlich und raumlich einem deutlichen Trend. 

Die Gruppe der Krigingschatzmethoden zur rnumlichen Interpolation regio­
nalisierter Variablen (ReV) erweist sich auch fiir hydrogeologische bzw. umwelt­
wissenschaftliche Daten als sehr flexibel. Als besonderen VorteiI bietet Kriging 
neben der Schatzung auch ein Zuverlassigkeitsmafi, den Krigingfebler. Viele 
unterschiedliche Methoden wurden seit Beginn der 50-er Jahre entwickelt, und 
einige davon erweisen sich als besonders geeignet fur eine zuverUissigere 
Schatzung der GrundwasserhOhen oder der raumlichen Verteilung hydro­
chemischer Daten. 

Die Tatsache, daB in das Kriginggleichungssystem - relativ einfach -
zusatzlich zu den Mefiwerten der betrachteten Variablen auch andere Informa­
tionen einbezogen werden konnen, macht das Kriging gegenfiber den fiblichen 
Interpolationsmethoden fiberlegen. Gerade bei umweltgeologischen oder hydro­
geologischen Problemen verfiigt der Bearbeiter oft fiber weitergehende Kennt­
nisse: etwa das generelle GefiUle der Grundwasseroberflache (Trend) oder die 
lokale Beziehung zwischen Niederschlagen und Topographie (Externe Drift). 
Auch Daten anderer Me6zeitpunkte sind hilfreich (Co-Kriging, Raum-Zeit­
Kriging). 

Ein besonderer Schwerpunkt dieser Arbeit beschiiftigt sich mit der Erfassung 
der Verteilungsspektren hydrogeologischer Variablen (Kapitel 4). Als Beispiel 
wurde die raumliche Modellierung des Durchlassigkeitbeiwertes behandelt. Diese 

M.-T. Schafmeister, Geostatistik für die hydrogeologische Praxis
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Variable, dureh die wesentlieh die Grundwasserbewegung und der Transport 
gelOster Sehadstoffe bestimmt wird, zeiehnet sieh dureh groBe Variationsspannen 
und dureh nieht-parameterisehe Verteilungsfunktionen aus. Die Methode der 
stochastischen Simulation ist besonders gut geeignet, raumliehe Realisationen 
der Durehlassigkeit zu erzeugen, auf deren Basis numerische Modelle gerechnet 
werden kOnnen, urn statistiseh gesieherte Aussagen zu Flie6- und Transport­
verhalten zu maehen. 

Die Behandlung von Unsicherheiten ist weiterer Vorteil der vorgestellten 
geostatistischen Methoden: es kennen Daten verarbeitet werden, die als unsieher 
("weieh") zu bezeiehnen sind; dies sind z.B. qualitative Daten wie Sehiehtan­
spraehen, Experteneinschlitzungen u.a.m .. Ein Beispiel, wie mit Hilfe des Indika­
toransatzes Durehlassigkeitsbeiwerte geschlitzt werden kennen, aueh wenn nur 
wenig quantitative Daten, dafiir jedoch viele qualitative Bohrkernanspraehen zur 
Verfiigung stehen, ist in Kapitel5 vorgestellt. 

Die Fehlerbetraehtung bei der Bewertung von kontaminierten Standorten oder 
solehen, die fur ein Verbringen von Abfallen vorgesehen sind, ist heute unerla6-
lieh. Sehlidigungen des Menschen und der Umwelt, die auf Prognosefehler 
zuriiekgehen sollten, soweit wie meglieh ausgeschlossen werden kennen. Daher 
sind die geostatistischen Verfahren zur Erstbewertung, Risikoabsehlitzung und 
MaBnahmenplanung fur kontaminierte Standorte von besonderer Bedeutung. 

6.2 
Ausblick 

Die probabilistisehe Herangehensweise der Verfahren der Geostatistik bietet der 
modemen Hydrogeologie sowie den verwandten Disziplinen aus dem Feld der 
Umweltwissensehaften eine Fiille von Mogliehkeiten, Untersuehungsergebnisse 
im Hinbliek auf Geflihrdungseinschlitzungen zu beurteilen. 

In Zukunft wird daher starker als bisher eine Verbindung deterministiseher 
Verfahren, wie z.B. die der Grundwassermodellierung, mit den Methoden der 
Geostatistik anzustreben sein. Ein weiteres Tatigkeitsfeld bietet sieher aueh die 
Verkniipfung probabilistischer Analyseverfahren mit den Werkzeugen der raum­
bezogenen Informationssysteme (GIS); denn diese sehen eine Vielzahl von Tech­
niken vor (Flaehendiskretisierung, Verschneidungsalgorithmen etc.), die dem 
Darstellen und Interpretieren der Regionalisierungsergebnisse dienen kennen. 

Wie an einigen Stellen der Arbeit bereits angezeigt, gibt es sieher aueh fur die 
theoretische Geostatistik und fur die Geologen, Mathematiker und Informatiker, 
die sieh der Programmierung der geostatistisehen Algorithmen verschrieben 
haben, noeh vielerlei Betatigungsmegliehkeit. Von besonderer Bedeutung fur die 
Hydrogeologie ware eine anwenderfreundliehe Weiterentwieklung des Raum­
Zeit -Krigings. 

Wiehtig wird aueh in Zukunft die raumliehe Analyse von hydrogeologisehen 
bzw. Umweltprozessen und deren KenngroBen sein. Dafiir sind die Methoden der 
Variographie aueh bei anderen umweltrelevanten Variablen sinnvoll einzusetzen; 
dies zeigen z.B. die raumliehen 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 fur die Analyse von hydrogeologischen Prozessen auf der Basis von 
Szenarien, die fur die Planung und Risikobewertung von Mafinahmen im 
Umweltschutz wichtig sind. Ein Beispiel bieten Burger et al. (1994), die mit 
Hilfe eines numerischen Grundwassennodells das DOrrerisiko eines ariden 
Einzugsgebietes abschatzen. 



Anhang 
Zufallsvariable, Zufallsfunktion, Zufallsvektor 

1m folgenden werden kurz solche Begriffe und Parameter aus der Wahrschein­
lichkeitslehre und Statistik zusammengestellt, die zum Verstllndnis der geosta­
tistischen Methoden notwendig sind. 

Statistische Momente von Verteilungen 

Es sei Z eine reellwertige Zufallsvariable mit einer Wahrscheinlichkeitsdichte 
j(z). Dann ist die kumulative Verteilungsfunktion definiert durch 

z 

F(z) = J J(x)dx 

der Erwartungswert von Z (falls er existiert) durch 

00 00 

E[Z]= J zdF(z) = J zJ(z)dz =:,u 
-00 -00 

und die Varianz durch 

Var(Z) = E[(Z -E[zD2]= E[Z2]- E2(Z) =: a 2. 

Diese und weitere Parameter werden in der Praxis mit Hilfe einer Stichprobe 
bestehend aus n Probenwerten Zj (i=l,oo,n) gescMtzt: 

Min(zj), Max(Zj) kieinster, bzw. gro8ter Probenwert, 
1 n 

Arithmetischer Mittelwert E[Z] => z = - L Zi 
n i=1 

Median der Wert einer IDiufigkeitsverteilung, der diese in 
zwei gleichgro6e IDi1ften teilt (2. Quartil, Zentral­
wert), 

Modalwert der Mufigste Probenwert (IDiufigkeitsklasse mit 
gro6ter Besetzung), 
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Varianz 

Standardabweichung s = N , (Streuung). 

Arithmetischer Mittelwert, Median und Modalwert sind mogliche Schatzer des 
Erwartungswertes E[Z]=,u (populationsmitlelwert). Die Stichprobenvarianz i 
schatzt die wahre Varianz if . 

In der multivariaten Geostatistik faBt man p Zufallsvariablen zu einem 

Zufallsvektor zusammen: Z = (Z I , Z 2' ... ' Z p)'. Die gemeinsame Verteilungs­

funktion ist definiert durch 

F(z)=F(ZI,Z2, ... ,Zp)=P(ZI ~ZI' ... 'Zp ~zp). 

Es sei Zein Zufallsvektor, dann heillt 

E[Z] = P = (PI,P2'···'Pp )' 

Erwartungswert (-vektor) von Z. Die Bildung des Erwartungswertes wird 

komponentenweise vorgenommen: E[Z] = (E[Z 11···, E[Z p D' . 
Liegen zwei Zufallsvariable z], Z2 vor , so ist die Kovarianz definiert durch 

Cov[ZI,ZJ=E[(ZI -E[ZID(Z2 -E[z2Dl=E[zl * ZJ-E[zll* E[Z2]. 

Verallgemeinert auf p Zufallsvariablen: Es sei a J = Cov( Z;, Z j ) , dann heillt 

Cov(Z) = E[(Z - p)(Z - p)']= 

a pI a pp 
die Kovarianzmatrix von Z. In analoger Weise ergibt sich die Kor­

relationsmatrix, wenn man die Kovarianzen durch die Korrelationskoeffizienten 
ersetzt: 

P(ZI' Z2) = Cov(Zp Z2)/ ala 2· 

Die Bildung des Erwartungswerts ist eine lineare Operation. Fur Zufalls-
vektoren gelten die Rechenregeln: 

E[ZI +Zz1=E[ZI]+E[Z2] 

E[AZ +b]= AE[Z]+b 

Cov(Z) = E[ZZ']- pp' 

Var(a'Z) = a'Cov(Z)a = I Ia;ajaij , 
; j 
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wobei A eine Matrix und a, b Vektoren mit reellen Komponenten darstellen. 
Diese Regeln konnen direkt aus den entsprechenden univariaten Regeln abge­
leitet werden. FOr a=(1, 1) ergibt sich die bekannte Formel: 

Die Kovarianz einer Stich probe ist gegeben durch 

cov(ZI,Z2)=_1_i:(ZI,i -ZI)(Z2,i -Z2)' 
n-l i=1 

Der Korrelationskoeffizient wird aus der Stichprobe gescMtzt mit 

rl2 = COV(ZI' Z2)/ SIS2' Er nimmt Werte zwischen -1 und 1 an (negative und 

positive Korrelation). Die Variablen Zl und Z] heillen unkorreliert, wenn 
p = 0 ist. 1st Z/ = Z], so spricht man von Autokorrelation. 

Zufallsfunktionen 

In der Geostatistik betrachtet man Variablen· Z in AbMngigkeit vom Ort 

x, x E 91 n , n ::;; 3 (d.h. 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 Xl, X], dann ist 

P(Z(XI)' Z(x2 » die raumliche Autokorrelation, die von den Punkten Xl, X] 

abMngt. Allgemeiner definiert man das Variogramm: 

y(x1, X2 ) = .!.Var[Z(xl ) - Z(x2 )]= Var(Z(x l ) + Var(Z(x2 ) - 2Cov[Z(xl ),Z(X2 )). 
2 

Sind die Varianzen identisch (= C) und sei COv(Z(XI)' Z(x2 » = C(XI' x2 ) , 

so gilt 

Eine Zufallsfunktion heiSt stationar (von der Ordnung 2), wenn 

a) der Erwartungswert existiert und nicht vom Ort X abMngt: 

E[Z(x)] = m = const 
b) FOr jedes Paar Z(x), Z(x+h) existiert die Kovarianz und diese Mngt nur von 

der Distanz h der Punkte ab: 

C(h) = Cov(Z(x), Z(x + h» = E[Z(x + h) * Z(x)]- m2 , 

wobei h einen Vektor im Ortsraum darstellt. Damit ergibt sich rur das Vario­
gramm: 
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y(h) = C(O) - C(h) 

bzw. die raumliche Autokorrelationsfunktion (Korrelogramm) 

(h) = C(h) = 1- y(h) . 
P C(O) C(O) 

In der Geostatistik schwacht man die Stationaritatsbedingung weiter ab: Eine 

Zufallsfunktion heillt intrinsisch, wenn die Inkremente [Z(x + h) - Z(x)] eine 

endliche Varianz besitzen, die von x unabhangig ist. Dann gilt 

y(h) = .!.Var(Z(x + h) - Z(x)) = E[(Z(x + h) - Z(x))21 '\Ix. 
2 

Geostatistische VarianzmaBe 

Gegeben sei ein Probenvolumen v und ein Block Vim Untersuchungsgebiet D. 

Verwendet man den Proben-Mittelwert Zy als Schatzwert flir den Blockmit­

telwert Z v ' so heillt der Schatzfehler 

ui(v IV) = E[(Zy - Zv Y ]. 
Ausdehnungsvarianz. Diskretisiert man die Probe v mit p Werten z(xJ, 
z(x;j, ... z(xp) und V mit q Werten, so ergibt sich 

Mit E[z(x; )z(xk )]= C(x; - xk ) + m2 folgt hieraus im stationaren Fall: 

E[(Zv -Zv Y ]=~ LLC(xi -xr)+~ LLC(xj -x/)-~ LLC(xi -xj ) 

Pir qj/ pqij 

= C (v, v) + C (V, V) - 2C (V, v) 

= 2y(V, v) - f(V,V) - y(v, v). 
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Ein Sonderfall dieser Formel ist gegeben, wenn man den Erwartungswert des 
Blocks V mit einer gewichteten Summe der umIiegenden Probenwerte 
V={Zl.Z2 •...• Z,,} schatzt. Es sei 

" " Z; = L Aiz(xi ), wobei L Ai = 1, d.h. Z; ist ohne Bias, 
i=1 i=1 

dann ergibt sich die Schatzvarianz 

i=1 i=1 j=1 

Diese Formel ist Ausgangspunkt flir die Ableitung des Kriging-Gleichungs­
systems: Das Minimum der Schatzvarianz als Funktion der Gewichte A. findet 
man durch Differenzieren des Ausdrucks 

wobei die Nebenbedingung L Ai = 1 uber den Lagrange-Multiplikator u 
eingefiihrt wird. Setzt man die parttellen Ableitungen 

gleich Null, so erbalt man das Kriging-Gleichungssystem, dessen LOsung auf 
die optimalen Gewichte A.. i=l, ... ,n flihrt. Damit ist der beste lineare Schatzer 
ohne Bias (BLUE) bestimmt. Die zugehOrige minimale Kriging-Schatzvarianz 
ergibt sich zu 

" a; = LAiY(V,xj)-y(V,V)-u. 
;=1 

Normal- und Lognormalverteilung 

Die experimentellen Verteilungen einer Stichprobe konnen durch Vertei­
Jungsmodel/e angepallt werden, deren Gesetzmiilligkeiten Ruckschlusse auf die 
Verteilung der Zufallsvariablen Z zulassen. Das bekannteste Verteilungsmodell 
flir kontinuierliche Me6gro6en ist das der symmetrischen, glockenformigen 
Normalverteilung (Abb. Anh.-l). 
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Abb. Anh.-l. Standardnormalverteilung N(O,I). 

Zur Bestimmung von Ausrei6em oder obereniunteren Grenzwerten ist es 

zweckma6ig zu wissen, daB im I~tervall Lu - u * ()", J..l + U * ()"] fur u= 1 etwa 

2/3 aller Werte liegen und fur u=2 ca. 95% aller Werte. 
In den Geowissenschaften liegen zumeist nichtsymmetrische, linksschiefe 

Verteilungsfunktionen vor (Abb. Anh.-2), die nach einer Log-Transformation der 
Datenwerte Zj mit Hilfe des Normaiverteilungsmodells beschrieben werden 
konnen: Die ZufalIsvariable Z ist log-normal verteilt, wenn die Variable Y = In(Z) 
normalverteilt ist. Der Zusammenhang zwischen den Parametem ist dann wie 
folgt: 

Y = In(Z) , 

es sei 

Y ElY], arithmetischer Mittelwert und 

Sy Standardabweichung der log-Probenwerte. 

Dann gilt fur die Z-Parameter: 

E[Z] = m = exp(y + 0,5· s~), Erwartungswert der ZufalIsvariablen Z, 

0'; =m 2 (exp(s;)-1) Varianz von Z. 
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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. 
Injedem Fall ist eine Kontrolle und eventuelle Korrektur notwendig (vgl. Journel 
u. Huijbregts 1978). Es ist deshalb zweckmlilliger, die Perzentilwerte P a zu trans­
formieren, urn Aussagen iiber die Wahrscheinlichkeit zu erhalten, mit der ein 
Grenzwert Za iiber- oder unterschritten wird. Es sei 

::)Ya =jI+Ua *Sy und za =exP{Ya}, 
wobei uader zu a geMrige Tabellenwert der StandardnormalverteiIung N(O,l) 

ist. 
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