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1 Einleitung

1.1 Hintergrund

Spurenstoffe werden durch Anwendung in unterschiedlichsten Bereichen freigesetzt.
Abhéangig vom Einsatzbereich werden sie entweder aus Industrie oder Haushalten mit
dem Schmutzwasser oder tiber Oberflachen mit dem Regenwasser in die
siedlungswasserwirtschaftliche Kanalisation eingetragen. Je nach Herkunft, vorhandenem
Kanalsystem, Art der Abwasserreinigung und chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften
verlassen die Spurenstoffe die Siedlungswasserwirtschaft Gber unterschiedliche
Austragspfade oder werden auf der Kldranlage ab- bzw. umgebaut. Eine langfristige
Speicherung im Kanalsystem oder auf der Kldranlage wird dagegen in der Regel als nicht
relevant erachtet. Im Projekt SiwaWi ,,Zukiinftige stoffliche und mikrobiologische
Herausforderungen fir die kommunale Siedlungswasserwirtschaft” (Zessner et al., 2022)
wurde ein Modellansatz entwickelt, welcher darauf abzielt, ausgehend von dominanten
Eintragspfaden, sowie von der Adsorbierbarkeit und der Abbaubarkeit von Spurenstoffen
auf den wahrscheinlichen Verbleib bzw. den dominanten Austragspfad aus der
Siedlungswasserwirtschaft zu schlieRen. Dazu wurden die Spurenstoffe in 27 Stoff-
kategorien eingeteilt und fir diese unterschiedlichen Kategorien wurden Hypothesen zu
wahrscheinlichen Austragspfaden aufgestellt. In einem nachsten Schritt wurden Daten zu
Herkunftsbereichen unterschiedlicher Spurenstoffe, chemisch-physikalischen
Stoffeigenschaften sowie Konzentration in Schmutzwasser, Regenwasser, wie den
Austragspfaden Mischwasseriiberlauf, Kldranlagenablauf und Klarschlamm gesammelt
und in einer Datenbank gespeichert. Diese Daten wurden im Weiteren genutzt, um Gber
Frachtberechnungen die Austragsfrachten Gber unterschiedliche Pfade zu berechnen und

die Ergebnisse fiir unterschiedliche Kategorien mit den Hypothesen zu vergleichen.

Letztendlich war es moglich fir 61 Stoffe eine quantitative Aussage liber die Haupt-
austragspfade zu tatigen und diese mit der Einschatzung aufgrund der Stoffkategorie zu
vergleichen. In vielen Fallen konnte die Einschatzung eines Hauptaustragspfades tber die
Kategorisierung und somit auch die Sinnhaftigkeit des Modellansatzes bestatig werden.
Allerdings wurde auch eine Reihe von Problemen identifiziert, die es flr eine generelle

Anwendung des gewdhlten Ansatzes noch zu klaren galt:
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e Bei einigen Kategorien (z.B. jene mit guter Abbaubarkeit) wurde fir keinen oder nur
flir einen Stoff ein vollstédndiger Datensatz erhoben um den Hauptaustragspfad liber
Daten zu belegen.

e Aus einigen Literaturquellen wurden nur aggregierte statistische Kennwerte, wie z.B.
Mittelwerte oder Mediane, nicht aber die Einzelwerte von Monitoringprogrammen in
die Datensammlung aufgenommen. Dies erschwerte die statistische Auswertung des
Datensatzes deutlich.

e Dem bisherigen Datensatz fehlte eine umfassende Qualitatskontrolle.

e Die gewahlten Grenzen der Kategorien , mittlere Abbaubarkeit” und ,mittlere
Adsorbierbarkeit” fihrten zu keiner klaren Zuordenbarkeit zu den wahrscheinlich
dominanten Austragspfaden.

e Fur einzelne Stoffe liel8 sich auch bei einer klaren Zuordnung zu einer Abbaubarkeit

oder Adsorbierbarkeit der zu erwartende Verbleib nicht durch die Daten bestétigen.

Um den gewadhlten Ansatz zu einer Anwendungsreife zu fliihren, waren daher noch

zusatzliche Datenerhebungen und Auswertungen erforderlich.

1.2 Projektziele

Ziel des Projektes war es, den Modellansatz fir die Abschatzung des Hauptaustragspfades
von Spurenstoffen aus der Siedlungswasserwirtschaft in Abhangigkeit der Einsatzbereiche
und der chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften weiterzuentwickeln. Dies soll es
ermoglichen, auch ohne umfassendes Monitoring eine erste Einschatzung dafiir zu
erhalten, welches Verhalten fiir Stoffe in der Siedlungswasserwirtschaft zu erwarten ist
und Giber welche Austragspfade (Regenkanalisation, Mischwassertberlauf,
Klaranlagenablauf, Klarschlamm oder Abbau in der Klaranlage) sie die
Siedlungswasserwirtschaft voraussichtlich verlassen werden. Basierend darauf kénnten
maRgeschneiderte Monitoringprogramme erstellt, aber auch geeignete MalBnahmen zur
Reduktion der Emissionen identifiziert werden. Die Umsetzung des Projektvorhabens

umfasste drei wesentliche Arbeitsschritte:
1. Erweiterung und Verbesserung des Datensatzes

2. Modellerstellung
3. Modellerldauterung und Anwendung
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2 Material und Methodik

2.1 Erweiterung und Verbesserung des Datensatzes

Fiir die Erweiterung des Datensatzes aus dem SiWaWi-Projekt wurden die bereits im
Datensatz vorhandenen Stoffe um die Indikatorsubstanzen fiir die vierte Reinigungsstufe
in der Revision der kommunalen Abwasserrichtlinie bzw. um die im aktuellen Entwurf der
Richtlinie der prioritaren Stoffe (Stand Oktober 2022) neu aufgenommenen Substanzen
erganzt. Darlber hinaus wurden, soweit moglich, dort Substanzen erganzt, wo bisher
keine oder nur einzelne Stoffe den im Projekt SiWaWi vordefinierten Kategorien
zugeordnet waren. Insgesamt wurden im Zuge des gegenstandlichen Projektes Daten zu
274 organischen Spurenstoffen gesammelt. Im Anhang in Tabelle A 1 sind alle Stoffe mit
CAS Nummer, Verwendungsgruppe und Informationen zur weiteren Verwendung im

Rahmen des Projektes zusammengestellt.

Metalle wurden in diesem Projekt nicht mehr betrachtet, da das Verhalten dieser
Stoffgruppe auf Kldranlagen nicht auf ihrer Adsorbier- und Abbaubarkeit basiert, sondern
ihre Entfernung mafgeblich durch Fallungsvorgange beeinflusst wird. Aus diesem Grund
sind sie anders zu betrachten und ein Riickschluss auf ihre Charakteristik wirde die

Aussagen verfalschen.

Um eine gute Datenbasis flr die Modellansatze zu gewahrleisten, wurde der Datensatz zu
den chemisch-physikalischen Eigenschaften aus den Projekt SiwWaWi systematisch
Uberprift und um zusatzliche Quellen erweitert. Wahrend der urspriingliche Datensatz fir
die chemisch-physikalischen Eigenschaften auf einer Quelle basierte und somit die
vorhandene Variabilitat der Daten nicht widerspiegelte, wurden nun Daten zu den
chemisch-physikalischen Eigenschaften aus den im Folgenden aufgelisteten etablierten

Datenbanken Uber chemische Verbindungen hinzugefigt:

¢  NORMAN: www.norman-network.com/nds/factsheets/

e ECHA REACH registration dossier: https://echa.europa.eu/ bzw.

https://chem.echa.europa.eu/
e PUBCHEM: https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/)

e ChemSpider: www.chemspider.com
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Zur Erweiterung und Verbesserung des Messwertdatensatzes wurde eine gezielte und
vertiefende Literaturrecherche durchgefiihrt und bei fehlenden Einzeldaten wurden die
Autor:innen gebeten, diese zur Verfligung zu stellen. Dartber hinaus wurden, soweit
vorhanden, Metadaten ergadnzt, die eine robustere und gezieltere Anwendung der Daten
fir die Frachtberechnung ermdéglichen. Dazu zdhlen z.B. die Wetterbedingungen bei der
Beprobung von Klaranlagenzuldufen oder das Vorhandensein einer Behandlung bei den
beprobten Mischwasserentlastungen. Die erhobenen Daten wurden einer umfassenden
Qualitatskontrolle unterzogen. Wo immer eine ausreichende Datenbasis vorhanden war,
wurden Datensatze priorisiert und beibehalten, die aktueller, plausibler und
reprasentativer fiir das derzeitige Emissionsniveau der mitteleuropaischen Lander waren.

Insgesamt wurden Messwerte aus 58 verschiedenen Studien entnommen.

2.2 Modellerstellung

2.2.1 Allgemeines
Die Arbeiten im Rahmen dieses Projektes bauen auf dem Projekt SiwaWi (Zessner et al.,

2022) auf und versuchen den dort entwickelten Modellansatz, bei dem ausgehend von
dominanten Eintragspfaden, sowie von den Adsorptions- und Abbaubarkeitseigenschaften
von Spurenstoffen auf den wahrscheinlichen Verbleib bzw. den dominanten Austragspfad
aus der Siedlungswasserwirtschaft geschlossen wird, weiter zu verfolgen. Das so
entwickelte Modell (im Weiteren, in Anlehnung an das Modell SimpleTreat als
SimplEstFATE — Simple Estimation of the Fate of organic trace compounds in sanitary
engineering — benannt) soll eine einfache Moglichkeit bieten, beim Auftreten bisher wenig
bekannter und untersuchter Stoffe eine erste Einschatzung zu tatigen, wo fir diesen Stoff
ein Austrag aus dem Bereich der Siedlungswasserwirtschaft und damit eine allfdllige

Belastung der Umwelt zu erwarten ist.

Im Projekt SiWaWi wurden die Stoffe anhand der Faktoren Herkunftsbereich
(iberwiegend Schmutzwasser, liberwiegend Niederschlagswasser, gemischter Eintrag),
Abbaubarkeit (gut, mittel, schlecht) und Adsorbierbarkeit (gut, mittel, schlecht) in 27
Kategorien eingeteilt, Gberlegt wo der dominante Austragspfad aus der
Siedlungswasserwirtschaft je nach Kategorie sein kénnte (Hypothesen) und diese
Annahmen in einem weiteren Schritt Giberpriift. Teilweise fiel bei dieser Uberpriifung auf,
dass eine Zuordnung zu den Kategorien (z.B. Abbaubarkeit), die Gber eine Halbwertszeit

getroffen wurde, nicht dem entspricht, was aus Erfahrungen mit dem Abbau auf
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Kldaranlagen zu erwarten gewesen ware. Gerade fiir die Abbaubarkeit und die
Adsorbierbarkeit spielen die Vorgange auf Klaranlagen eine herausragende Rolle fiir die zu
erwartenden Austragspfade aus der Siedlungswasserwirtschaft. Aus diesem Grund wurde
die Vorgangsweise aus dem Projekt SiWaWi zur Entwicklung von SimplEstFATE etwas

adaptiert.

Dazu wurden Uber in der Literatur veroffentlichte Untersuchungen (vor allem ein
umfassender Reviewartikel von Margot et al. (2015), aber auch Ekpeghere et al. (2018),
lanku et al. (2019), Lenka et al. (2021), Liu et al. (2017), Paun et al. (2022), Sadaria et al.
(2017), Song et al. (2006), Verovsek et al. (2022) und Voulvoulis et al. (2004)) ermittelt,
wie sich Substanzen auf Klaranlagen verhalten und zu welchem Anteil sie an den
Klarschlamm sorbiert bzw. abgebaut werden. Diese Informationen wurden fiir die weitere
Vorgangsweise als ,,Benchmarkdatensatz” fiir das Verhalten der Stoffe auf der Klaranlage

verwendet.

1. In einem ersten Schritt wurde dieser Benchmarkdatensatz verwendet, um die
Kategorisierung unter Berlicksichtigung von Abbau und Adsorption auf Klaranlagen
moglichst korrekt durchfiihren zu kdnnen und anhand einer Vielzahl von
Konzentrationsdaten in Eintrags- und Austragspfaden lber eine Stoffbilanzierung der
Siedlungswasserwirtschaft eine Identifikation der Hauptaustragspfade je Kategorie
durchfiihren zu kdnnen (Ergebniskapitel 3.1 Kategorisierung und Austragspfade).

2. In einem zweiten Schritt wurden die Daten von Margot et al. (2015) genutzt um zu
evaluieren, wie weit Uber allgemein verfiigbare Daten zu chemisch-physikalischen
Stoffeigenschaften das Verhalten auf der Klaranlage abgebildet werden kann, und ob
sich aus diesen Uberlegungen im Vergleich zum Projekt SiwWaWi eine Verbesserung
der Einstufung in Kategorien von Stoffen ableiten ldsst, flir die es keine
Detailuntersuchungen zum Verhalten auf Kldaranlagen wie jene von Margot et al.
(2015) gibt (Ergebniskapitel 3.2.1 Einstufung der Substanzen anhand ihrer
Adsorbierbarkeit und 3.2.2 Einstufung der Substanzen anhand ihrer biologischen
Abbaubarkeit). Dieser Schritt ist auch jener, bei dem die chemisch-physikalischen
Stoffeigenschaften und die verwendeten Grenzen als Kriterien fiir die letztendliche
Einteilung der Stoffe in die Kategorien der Adsorbier- und Abbaubarkeit des Modells
SimplEstFATE festgelegt wurden.

3. In einem dritten Schritt wurden die Erkenntnisse aus dem zweiten Schritt nochmals in

Anlehnung an den ersten Schritt angewandt und so auf Basis vorhandenen Wissens
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die beste Zuordnung von Stoffen zu den Kategorien getatigt und dann die relevanten
Austragspfade je Kategorie auf Basis der vorhandenen Stoffbilanzen nochmals

zugeordnet (Ergebniskapitel 3.2.3 Austragspfade mit adaptierter Kategorisierung)

2.2.2 Ermittlung des Austrags iiber verschiedene Pfade
Je nach Herkunft bzw. Einsatzgebiet der Stoffe variieren sowohl die Eintrdge in die

kommunale Kanalisation als auch die Transport- und Behandlungsprozesse in der
Siedlungswasserwirtschaft. Daher werden in dieser Studie, wie auch im SiWaWi-Projekt,
die Stoffe entsprechend ihrem Haupteintragspfad in drei Kategorien eingeteilt:

e Haupteintrag liber Schmutzwasser — Giberwiegend (> 80% der Gesamteintrage) liber
Abwasser aus Haushalten, Gewerbe und Industrie, die in die kommunale Kanalisation
eingeleitet werden

e Haupteintrag liber Niederschlagswasser — Giberwiegend (> 80% der Gesamteintrage)
Uber Oberflachenabfluss/Regenwasser, das von den Oberflachen abgeleitet und in die
Kanalisation eingeleitet wird

e Gemischter Eintrag — sowohl tiber Abwasser aus Haushalten, Gewerbe und Industrie

als auch tuber Oberflachenabfluss/Regenwasser, jeweils 20-80% der Gesamteintrage.

Um die Relevanz verschiedener Austragspfade je nach Kategorie zu ermitteln, wurde von
einer fiir Osterreich typischen Entsorgungssituation ausgegangen. Dabei wurden — neben
dem Abbau/Umbau in der Klaranlage — vier Austragspfade berticksichtigt:

* Regenwasserkanal: Kanal zur Ableitung von Niederschlagswasser in der
Trennkanalisation und Austragspfad aus der Siedlungswasserwirtschaft fur
Niederschlagswasser, das nicht Gber ein Mischsystem entsorgt wird. Fir die weiteren
Betrachtungen im Projekt wird von keiner derzeitigen Behandlung des
Niederschlagswassers ausgegangen.

e Mischwasseriiberlauf: iber Mischwasserentlastungen in Gewasser abgeleitetes
Mischwasser. Es wird von einem Weiterleitungsgrad nach OWAV-Regelblatt 19,

2. Auflage aus 2007, ausgegangen, aber keine Reinigungsschritte angesetzt.

e Kldranlagenablauf: Ablauf einer kommunalen Klaranlage mit Abwasserreinigung nach
dem Stand der Technik (Nahrstoffentfernung — Nitrifikation/Denitrifikation und P-
Fallung).

e Klarschlamm: stabilisierter kommunaler Klarschlamm (aerob oder anaerob) nach

Entwasserung.
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Fiir die Berechnung der Input- und Outputfrachten in fiir Osterreich typischen urbanen
Entsorgungssystemen wurden zwei bestehende reprasentative Beispiele fir zwei
unterschiedliche Systeme herangezogen, namlich das urbane Gebiet Tulln als Beispiel fiir
ein stadtisches System mit Uberwiegend Mischkanalisation und Klosterneuburg als
Beispiel fiir ein stadtisches Gebiet mit (iberwiegend Trennkanalisation (Clara et al., 2014;
Zessner et al., 2022). Die jeweiligen mittleren Wasserbilanzen sind in Abbildung 1 und
Abbildung 2 dargestellt.

Abbildung 1: Mittlere Jahreswasserbilanz des Einzugsgebietes der Klaranlage Tulln

(stadtisches Gebiet mit Gberwiegend Mischkanalisation) bezogen auf Einwohnerwerte
(EW), Quelle: Clara et al. (2014). Die Abweichung in der Wasserbilanz von 2 m3/(EW.a)
lasst sich durch Sickerwasserverluste erklaren. Aufgrund der groRen Unsicherheiten in

diesem Bereich werden diese in der weiteren Auswertung nicht bericksichtigt.

Mischwasser—T H Sicker- Klar-
uberlauf | verluste schlamm
[EST—E T o T S—— S —
Schmutzwasser 2I8 ! 0,1*

Haushalte [K 50 Mischwasser-
Gewerbe kanal
4 ) Schmutzwasser- liran
kanal » Klaranlage
Siedlungs- Regenwasser-
Oberflachen I kanal

Niederschla§§wasser 5

Klaranlagen-
ablauf

Sicker-
verluste

P

e i e

Regenwasserkanal l

Werte in m3/(EW.a)
*bzw. 20 kgTS/(EW.a)
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Abbildung 2: Mittlere Jahreswasserbilanz des Einzugsgebietes der Kldaranlage
Klosterneuburg (stadtisches Gebiet mit liberwiegend Trennkanalisation) bezogen auf
Einwohnerwerte (EW), Quelle: Clara et al. (2014). Die Abweichung in der Wasserbilanz von
10 m3/(EW.a) l&sst sich durch Sickerwasserverluste erklaren. Aufgrund der groRen
Unsicherheiten in diesem Bereich werden diese in der weiteren Auswertung nicht

bertcksichtigt.

Mischwasser- I f Sicker- ] Klar-
uberlauf I verluste schlamm
e (Y - Se— S ™™ —————
Schmutzwasser ? ] 0,1*
Haushalte [ 10 — Mischwasser-

kanal

45 Schmutzwasser- | == .

| kanal Klaranlage
Siedlungs- _ Regenwasser-
Oberflachen F 60 kanal

Gewerbe

23 : I
1
1
1

: 1] 62
Niederschlagswasser ( 60 Iy

Regenwasserkanalv 1| Sicker- Klaranlagen-
¥ v verluste ablauf

Werte in m3/(EW.a)
*bzw. 20 kgTS/(EW.a)

Die Konzentrationsdaten fiir die flr eine Stoffbilanzierung der Siedlungswasserwirtschaft
erforderlichen Frachtberechnungen in Eintrags- und Austragspfaden wurden aus dem
erweiterten und verbesserten Datensatz (siehe Kapitel 2.1) dieses Projektes entnommen.
Die quantitative Auswertung war fiir 63 Substanzen moglich (Auflistung der Stoffe, ihrer
Anwendungsbereiche und ihres Haupteintragspfades in Tabelle 1), da nur hier fir alle
notwendigen Pfade (Schmutzwasser, Niederschlagswasser, Klaranlagenablauf und
Klarschlamm) ausreichend Messdaten in der Datenbank gesammelt werden konnten.
Sofern Messwerte aus Mischwasserentlastungen vorlagen, wurden diese fir die
Frachtberechnungen verwendet. Ansonsten wurden die Gber Mischwasserentlastungen
emittierten Stofffrachten auf Basis der Konzentrationen in Schmutzwasser und
Niederschlagswasser und einer Schmutzwasser-Stofffracht zu Niederschlagswasser-

Stofffracht im Verhaltnis von 1:10 berechnet. Dies entspricht in der GroBenordnung dem
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Mindestmischungsverhaltnis beim Anspringen eines Mischwasserlberlaufs unter
Beriicksichtigung der kritischen Regenspende (OWAV Regelblatt 19 / ATV-A-128).

Die 63 Stoffe, fir die eine Bilanzierung durchgefiihrt werden konnte, stimmen nur zum
Teil mit den 61 Stoffen Uberein, fiir die im SiwWaWi-Projekt eine frachtbasierte quantitative
Auswertung durchgefihrt wurde. Aus der ,,SiWaWi -Liste” wurden einerseits — wie im
vorigen Kapitel erlautert — Metalle und Phosphor entfernt und andererseits neue
organische Spurenstoffe aufgenommen. Dabei ist wichtig anzumerken, dass die
Kategorisierung (wie schon in Kapitel 2.2.1 erldutert) fir diese Auswertungen nicht nur auf
den in den Datenbanken verfligbaren Daten zu den chemisch-physikalischen
Eigenschaften beruht. Fiir die Abbaubarkeit wurde auf den umfassenden Reviewartikel
von Margot et al. (2015) bzw. andere Literaturangaben wie Ekpeghere et al. (2018), lanku
et al. (2019), Lenka et al. (2021), Liu et al. (2017), Paun et al. (2022), Sadaria et al. (2017),
Song et al. (2006), Verovsek et al. (2022) und Voulvoulis et al. (2004) zuriickgegriffen, die
das Verhalten von Spurenstoffen in der Klaranlage den dominanten
Entfernungsmechanismen, vornehmlich der Adsorption bzw. Einlagerung in den Schlamm
und dem biologischen Abbau zuordnet. Diese Werte wurden im gegenstandlichen Bericht
als Benchmarkdatensatz fiir das Verhalten auf der Klaranlage und im Weiteren fir diese

erste Kategorisierung der Stoffe verwendet.

Von den 63 Stoffen, fir die eine Stoffbilanz der Siedlungswasserwirtschaft durchgefiihrt
wurde und die einer Kategorie zugeordnet wurden, gelangen 27 vorwiegend (ber das
Schmutzwasser in die Kanalisation. Die Liste enthalt Pharmazeutika, Hormone,
psychotrope Substanzen, Korperpflegemittel, Desinfektionsmittel, Insektizide,
Konservierungsmittel, Flammschutzmittel, Weichmacher und andere
Industriechemikalien, die vielfaltig eingesetzt werden. 17 Stoffe werden hauptsachlich mit
dem Niederschlagswasser eingetragen. Es handelt sich dabei um Biozide und Pestizide,
Verbrennungsprodukte, psychotrope Substanzen und Industriechemikalien, die vielfaltig
eingesetzt werden. Die restlichen 19 Stoffe, die einen gemischten Eintrag aufweisen,
inkludieren Substanzen, die sowohl Industriechemikalien als auch Verbrennungsprodukte
sind, Korrosionsschutzmittel, Weichmacher, Substanzen, die in Pharmazeutika aber auch

in Pestiziden enthalten sind, und Industriechemikalien mit Mehrfachverwendung.

Obwohl es nicht moglich war, ausreichend Messdaten fiir Stoffe in allen Kombinationen
der Kategorien zusammenzustellen, zeigt die Liste der 63 Stoffe eine grol3e Heterogenitat
hinsichtlich der Abbaubarkeit und Adsorption in kommunalen Klaranlagen. Speziell die

Kategorien mit gut abbaubaren und gut bis mittel adsorbierbaren Stoffen sind aber
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trotzdem nicht gefiillt. Hier ist auf ein methodisches Problem hinzuweisen, welches sich
aus der Verwendung der Werte einer Entfernung auf der Kldranlage liber Adsorption und
Abbau fir die Kategorisierung (iber Margot et al. (2015) ergibt. So werden gut abbaubare
Stoffe liber den Klarschlamm kaum entfernt werden, selbst wenn sie von ihren
Eigenschaften her adsorbierbar sind, da auch der adsorbierte Anteil abgebaut wird. Diese
Einschrankung wird in der Anwendung von SimplEstFATE in Hinblick auf relevante
Austragspfade mit Berlicksichtigung von Stoffen mit guter Abbaubarkeit und
guter/mittlerer Adsorption zu beachten sein.

Bei Spurenstoffkonzentrationen ist es liblich, dass ein erheblicher Teil der Werte zensiert
wird, d.h. dass die Werte unterhalb der Bestimmungsgrenze (BG) liegen oder Stoffe nicht
nachweisbar sind. Daher ist es wichtig, diese Falle bei der Datenauswertung mit
geeigneten Methoden zu behandeln, um ein Maximum an Informationen zu erhalten und
gleichzeitig eine Verzerrung der statistischen Analyse zu vermeiden (Helsel, 2006). Um
zusammenfassende Statistiken zu berechnen, wurde die Methode "Regression on order
statistics" (ROS) (Helsel, 2011) unter Verwendung des NADA R-Pakets (Lee, 2020)
angewandt. Da diese Methode fehleranfallig ist, wenn der Anteil der zensierten Werte
Uber 80% liegt oder weniger als drei Werte > BG vorliegen, wurden die Ergebnisse in
diesen Fallen auf Plausibilitat geprift und ggf. durch die Halfte der BG ersetzt. Tabelle A 2,
Tabelle A 3, Tabelle A 4, Tabelle A 5, Tabelle A 6 im Anhang zeigen die zusammenfassende
Statistik (Median, Mittelwert, 10-25-75-90 Perzentil) der Konzentrationen der 63 Stoffe
jeweils in Schmutzwasser, Niederschlagswasser bzw. Regenwasserkanal,
Mischwassertberlauf, Klaranlagenablauf und Klarschlamm. Ebenfalls sind die Anzahl der
verfligbaren Messwerte und ihre Beschreibung (ob Einzelwerte oder aggregierte Werte),

der Anteil der zensierten Werte und die entsprechenden Quellen angegeben.

Tabelle 1: Ausgewahlte Stoffe flr die quantitative Bewertung durch Bilanzierung und

deren Kategorisierung.

Stoffname Abkiirzung Gruppe Haupteintragspfad
1  Acenaphthen ACN Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte
2  Acenaphthylen ACY Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte
3 Anthracen ANT Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte
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Stoffname Abkiirzung Gruppe Haupteintragspfad

4  Atrazin ATR Herbizide Niederschlagswasser

5 2,2’,4,4'-Tetrabromodiphenyl BDE-47 Flammschutzmittel Schmutzwasser
ether

6 2,2',4,4',5- BDE-99 Flammschutzmittel Schmutzwasser
Pentabromodiphenyl ether

7 2,2',4,4',6- BDE-100 Flammschutzmittel Schmutzwasser
Pentabromodiphenyl ether

8 2,2',4,4'5,5'- BDE-153 Flammschutzmittel Schmutzwasser
Hexabromodiphenyl ether

9 2,2',4,4',5,6'- BDE-154 Flammschutzmittel Schmutzwasser
Hexabromodiphenyl ether

10 Benzisothiazolinon BIT Konservierungsmittel Schmutzwasser

11 Benzotriazol BTZ Korrosionsschutzmittel Gemischt

12 Benzo[alanthracen BaA Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

13 Benzo[a]pyren BaP Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

14 Benzo[b]fluoranthen BbF Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

15 Benzo[ghi]perylen BghiP Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

16 Benzo[k]fluoranthen BkF Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

17 Bis(2-ethylhexyl)phthalat DEHP Weichmacher Schmutzwasser

18 Bisoprolol BSP Pharmazeutika Schmutzwasser

19 Bisphenol A BPA Industriechemikalien Gemischt

20 Carbamazepin CBz Pharmazeutika Schmutzwasser

21 Carbendazim CBDZ Pestizide Niederschlagswasser

22 Chrysen CHR Industriechemikalien und Gemischt

Verbrennungsprodukte

23  Clarithromycin CLAR Pharmazeutika Schmutzwasser

24 Coffein COF Psychotrope Substanzen Schmutzwasser

25 Cybutryn CyB Pestizide Niederschlagswasser

26 Cypermethrin CP Insektizide Gemischt

27 Dibenz[a,h]anthracen DahA Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

28 Dibutylphthalat DBP Weichmacher Gemischt
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Stoffname Abkiirzung Gruppe Haupteintragspfad
29 Dibutyltin DBT Industriechemikalien Gemischt
30 5-chloro-2-(4- DCPP Desinfektionsmittel Schmutzwasser
chlorphenoxy)phenol

31 Diclofenac DCF Pharmazeutika Schmutzwasser

32 Diethyltoluamid DEET Insektenabwehrmittel Schmutzwasser

33 Diuron DIU Herbizide Niederschlagswasser

34 Estradiol E2 Hormone Schmutzwasser

35 Estron El Hormone Schmutzwasser

36 Ethinylestradiol EE2 Pharmazeutika Schmutzwasser
(Kontrazeptiv)

37 Fluoranthen FLT Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

38 Fluoren FLU Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte

39 |buprofen IBU Pharmazeutika Schmutzwasser

40 Imidacloprid IMD Pharmazeutika und Gemischt
Pestizide (Insektizid)

41 Indeno[1,2,3-cd]pyren 1123cdP Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

42 Mecoprop MCPP Pestizide Niederschlagswasser

43 Metolachlor Meto Pestizide Niederschlagswasser

44 Metoprolol MET Pharmazeutika Schmutzwasser

45 5-Methyl-1H-benzotriazol 1H-5MeBTA  Korrosionsschutzmittel Gemischt

46 Naphthalin NAP Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte

47 Nicotin NIC psychotrope Substanzen Niederschlagswasser

48 4-Nonylphenol 4NP Industriechemikalien Schmutzwasser

49 Perfluorhexansaure PFHxA Industriechemikalien Gemischt

50 Perfluoroctansulfonsdure PFOS Industriechemikalien Gemischt

51 Perfluoroctansdure PFOA Industriechemikalien Gemischt

52 Permethrin PER Pharmazeutika (Insektizid) =~ Schmutzwasser

53 Phenanthren PHE Industriechemikalien und Gemischt
Verbrennungsprodukte
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Stoffname Abkiirzung Gruppe Haupteintragspfad

54 Pyren PYR Verbrennungsprodukte Niederschlagswasser

55 4-tert-Octylphenol 4-tert-OP Industriechemikalien Niederschlagswasser

56 Tributylphosphat TBP Industriechemikalien Gemischt

57 Tributyltin TBT Biozide Gemischt

58 Triclosan TCS Pflegeprodukte Schmutzwasser

59 Triphenylphosphat TPHP Flammschutzmittel Schmutzwasser

60 Tris(2-butoxyethyl)phosphat TBEP Flammschutzmittel Schmutzwasser

61 Tris(2- TCPP Flammschutzmittel Schmutzwasser
chlorisopropyl)phosphat

62 Tris(1,3- TDCPP Flammschutzmittel Schmutzwasser
dichlorisopropyl)phosphat

63 Triisobutylphosphat TIBP Flammschutzmittel Schmutzwasser

Die zeitliche und rdumliche Variabilitat von Spurenstoffemissionen fiihrt dazu, dass
insbesondere in einem Datensatz, der sich aus Messwerten vieler Untersuchungen aus
unterschiedlichen Jahren und Landern zusammensetzt, die Konzentration eines Stoffes in
einem Pfad sehr stark schwanken kann. Da es das Ziel dieser Auswertung war, eine
durchschnittliche Situation darzustellen, um die Relevanz verschiedener Austragspfade
grob abzuschdtzen und damit die Validitat des Konzeptes zu testen, wurden fir die
Frachtberechnungen die Mediane der Konzentrationen verwendet. Der Grund dafiir ist,
dass der Medianwert wesentlich weniger anfallig fir AusreiBer ist und somit eine

robustere Bewertung ermaoglicht.

Die Ergebnisse der Frachtberechnungen werden letztendlich verwendet, um die
dominanten Austragspfade aus der Siedlungswasserwirtschaft fur Stoffe in Abhangigkeit
der Zuordnung zu Stoffkategorien zu identifizieren. Ausgangspunkt dafiir sind die
Hypothesen, die im SiWaWi-Projekt ausformuliert wurden. Diese werden vor allem in
Hinblick auf das jeweils dominante Kanalsystem naher spezifiziert und so erforderlich

angepasst.
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2.2.3 Einstufung in Abbaubarkeits- und Adsorptionskategorien

Neben der Frage des Einsatzes eines Stoffes und des damit verbunden Eintragspfades in
die Kanalisation, wird der Austrag eines Stoffes aus einer Klaranlage, vor allem durch das
Verhalten bei der Abwasserreinigung bestimmt. Das Verhalten von Stoffen wahrend der
biologischen Abwasserreinigung kann grob in die drei Prozesse Adsorption, biologischer
Abbau und Verflichtigung/Strippung eingeteilt werden (Clara, 2004). Auch wenn der
Entfernungspfad Verfliichtigung/Strippung flr volatile Substanzen durchaus von
Bedeutung sein kann, beschranken sich die dominanten Prozesse fiir den Grof3teil an
Substanzen auf die zwei Entfernungspfade ,Adsorption” und ,biologische Abbaubarkeit”
(Poseidon, 2004). Daher erfolgt die Bearbeitung ausschlieBlich anhand dieser zwei
Prozesse. Fliichtige organische Verbindungen (VOC) wurden somit nur dann betrachtet,
wenn aus Literaturdaten Uber das Verhalten in Kldaranlagen hervorging, dass sie zu

weniger als 20% durch Strippung entfernt werden.

Um das Verhalten zu kategorisieren, werden ausgewahlte chemisch-physikalische
Eigenschaften bzw. Eigenschaften zur Charakterisierung des Umweltverhaltens
herangezogen. Im Rahmen der Erweiterung und Verbesserung des Datensatzes (siehe

Kap. 2.1) erfolgte eine vertiefte Erhebung dieser Eigenschaften.

Fir die Auswahl der Stoffeigenschaften zur Kategorisierung der Adsorbierbarkeit und
biologischen Abbaubarkeit spielen im Hinblick auf Substanzen, deren Verhalten in der
Siedlungswasserwirtschaft noch nicht untersucht und durch Monitoringdaten belegt ist,
mehrere Faktoren eine Rolle. Wahrend die chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften
das Verhalten in der Matrix Abwasser bzw. Belebtschlamm bestmdglich reflektieren
sollten, spielt fur diese “neuen Substanzen" die Verfligbarkeit dieser Werte in
Datenbanken flir chemische Substanzen eine entscheidende Rolle. So wird z.B. die
Adsorption an den Belebtschlamm am besten tber den Sorptionskoeffizienten Kq oder die
biologische Abbaubarkeit am besten lGber die Abbaukonstante kyio charakterisiert
(Poseidon, 2004). Einzelne Stoffeigenschaften sind jedoch fiir neu eingesetzte Substanzen
nicht oder nur eingeschrankt verfiigbar, weshalb hier Kompromisse im Hinblick auf die
beste Charakterisierung eingegangen werden missen, indem auf andere, leichter
verfligbare KenngroRen zuriickgegriffen wird. Die Datenrecherche zeigt z.B., dass Kg-
Werte nur sehr eingeschrankt verfiigbar sind. Abbaukonstanten zur Charakterisierung der
biologischen Abbaubarkeit wurden in den Datenbanken ebenso nicht gefunden, es ist
jedoch eine Berechnung aus DTso moglich. DT steht streng genommen fir Disappearance

Time (,,Zeit fir das Verschwinden®) und DTsp ist die Zeit innerhalb der die Konzentration
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um 50% verringert wird. Sie entspricht nur im Fall einer Abbaureaktion 1. Ordnung der

Halbwertszeit, wird in diesem Bericht jedoch synonym verwendet.

Eine weitere Methode, die fiir die Auswahl passender Stoffeigenschaften fiir die
Einstufung angewendet wurde, ist das Modell SimpleTreat 4.1 (Struijs, 2014). Dabei
handelt es sich um ein mathematisches Modell, welches das Verhalten von Chemikalien in
der Abwasserreinigung anhand von Substanzeigenschaften,
Klaranlagenbetriebsparametern und Eingaben zum biologischen Abbau simuliert und auch
auf EU-Ebene im Rahmen der Chemikalienbewertung eingesetzt wird (Pistocchi et al.,
2022). Die Substanzeigenschaften umfassen Chemikalienklasse (neutral, sauer, basisch),
Molekulargewicht, Kow, Dow (pH-Wert-angepasster Kow bei basischen Chemikalien),
Dampfdruck, Loslichkeit, pKa, Henrykonstante, Koc und die Verteilungskoeffizienten im
Rohwasser (Kldranlagenzulauf) und im Belebtschlamm Kp. Die
Klaranlagenbetriebsparameter umfassen neben dem Klaranlagentyp (kommunale oder
industrielle Anlage) u.a. typische einwohnerspezifische Kennwerte wie z.B. Zulaufmenge,
Feststoffgehalt oder BSBs. Dabei konnen entweder die Standardwerte aus dem Modell

oder anlagenspezifische Kennwerte eingegeben werden.

Die Anwendung von SimpleTreat flr ausgewahlte Stoffe (Benzotriazol, Bisphenol A,
Carbamazepin, Clarithromycin, Diclofenac, 17B-Estradiol, Ibuprofen, Metolachlor) zeigte
den Einfluss unterschiedlicher chemisch-physikalischer Stoffeigenschaften auf die
modellierte Entfernung durch Adsorption und biologischen Abbau und untermauerten so
die Auswahl passender KenngroRen. Flir die Adsorption ergab die Modellierung, dass der
Koc die dominante KenngroRe fir die Adsorption darstellt und fir die biologische
Abbaubarkeit konnte das Modell den Einfluss der Schwankungsbreite an publizierten
Abbaukonstanten auf die Entfernung Gber diesen Prozess visualisieren (vgl. Abbildung 10
im Kapitel Ergebnisse und Diskussion) (Dreier 2024, Forti 2024).

Kriterien fiir die Abschatzung der Adsorption

Bei der Adsorption einer Substanz an das Adsorbens sind sowohl chemische als auch
physikalische Prozesse wirksam. Im Gegensatz zu den chemischen Prozessen bei denen es
zu einer chemischen Veranderung durch chemische Bindungen zwischen Molekilen bzw.
Molekilgruppen und der Adsorberoberflache kommt, sind die physikalischen Prozesse
(Van-der-Waals-Krafte) deutlich schwacher. Prinzipiell wirkt sich auch die Loslichkeit von
Substanzen auf die Sorptionsfahigkeit aus, wobei Stoffe umso besser adsorbieren, je

geringer die Wasserloslichkeit und die Polaritat sind.
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Basierend auf den recherchierten chemisch-physikalischen Daten und dem
Benchmarkdatensatz von Margot et al. (2015) erfolgte die Festlegung der Kriterien fir die

Kategorisierung der Adsorbierbarkeit anhand der folgenden finf Schritte:

1. Wahl der KenngréRe: Auswahl potentiell geeigneter Stoffeigenschaften aus dem
Datenset

2. ldentifikation von Grenzen: Festlegung der Grenzen fir die Einstufung in Kategorien.
In einem ersten Schritt erfolgte dies basierend auf Literaturangaben.

3. Einstufung: Kategorisierung der Stoffe in gut, mittel, schlecht adsorbierbar anhand der
zuvor festgelegten Grenzen und der Medianwerte der in Schritt 1 ausgewdhlten
chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften.

4. Evaluierung: Vergleich der Einstufung mit dem Benchmarkdatensatz (Margot et al.,
2015)

5. Optimierung: lterative Anpassung der Grenzen fir die Einstufung im Sinne einer
Modellkalibrierung zur Maximierung der Ubereinstimmung mit dem

Benchmarkdatensatz.

Fiir Schritt 1 (Wahl der KenngréRe) lassen sich aus dem erhobenen Datensatz mehrere
KenngroRen heranziehen. Einer davon ist der Oktanol/Wasser-Verteilungskoeffizient Kow.
Er ist ein Mal’ dafiir, wie hydrophob eine Substanz ist, d.h. je hoher der Kow, umso
hydrophober ist eine Chemikalie und umso mehr tendiert sie zur Adsorption. Der logKow
wurde z.B. von Rogers (1996) eingesetzt, um das Verhalten organischer Schadstoffe
wahrend der Abwasserreinigung und den Verbleib in der Schlammmatrix zu
charakterisieren. Es handelt sich dabei um die am besten verfiigbare chemisch-
physikalische Eigenschaft zur Beschreibung der Sorptionsfahigkeit in den verwendeten
Chemikalien-Datenbanken. Da der Kow das Verhalten von neutralen und undissoziierten
Substanzen beschreibt, ist fiir andere Zustande eine Korrektur notwendig (vgl. Struijs,
2014). Im SimpleTreat Modell erfolgt diese Korrektur durch die Eingabe der chemischen
Klasse (neutral, sauer, basisch) und des pKa-Wertes automatisiert.

Der Adsorptionskoeffizient Koc — der Verteilungskoeffizient zwischen Wasser und
organischem Kohlenstoff im untersuchten Umweltmedium — ist eine weiterere KenngrolRRe
zur Beschreibung der Sorptionsfahigkeit, der im Rahmen der Datenrecherche erhoben
bzw. dessen Datendichte vertieft wurde. Er ist ein Mal} dafiir, wie gut eine Chemikalie an
organisches Material bindet und ist damit relevant fiir die Abschatzung des Verhaltens in
kohlenstoffreichen Umweltmedien, wie z.B. Belebtschlamm. Je hoher der Koc ist, umso

hoéher ist auch die Affinitat zu organischen kohlenstoffhaltigen Kompartimenten und
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damit die Tendenz zur Adsorption an den Schlamm. Auch bei dieser KenngréRe spielen die
Substanzklasse und der pKa-Wert eine Rolle und werden z.B. in SimpleTreat durch die

entsprechenden Eingaben angepasst.

In der Literatur wird fiir das adsorptive Verhalten an den Belebtschlamm auf Kldaranlagen —
wie einleitend beschrieben — der Verteilungskoeffizient zwischen Wasser und Boden,
Sediment oder Klarschlamm Kq vorgeschlagen, der sowohl substanz- als auch
schlammspezifisch ist (Poseidon, 2004; Joss et al., 2006). In der vertieften Datenrecherche
zeigte sich, dass es fiir den Kg im Vergleich zum Kow bzw. dem Koc in den etablierten
Datenbanken (vgl. Kap. 2.1) kaum Eintrage gibt.

Firr Schritt 2 (Identifikation der Grenzen) wurden im Rahmen der Optimierungsschleife
unterschiedliche Ansatze verfolgt. In einem ersten Prozessdurchlauf (Durchlauf 1) wurden
Grenzen aus der Literatur (Rogers, 1996; Fuchs et al., 2020; Zessner et al., 2022)

untersucht (siehe Ansatz 1 in Tabelle 2).

Tabelle 2: Erste Uber Literatur erhobene Ansatze fiir die Kategorisierung einer Substanz in

gut, mittel und schlecht adsorbierbar anhand der Kriterien logKow, logKoc.

Ansitze  SiWaWi- Kow-Ansatz 1@ Koc-Ansatz 15! Kow-Ansatz 2/4%!  Koc-Ansatz 2[5
Ansatz 1[4

Gut logKoc > 4,5 logKow > 4 logKoc > 3,7 logKow > 5,5 logKoc > 4,5
logKow > 5

Mittel 3<logkow <5 2,5<logKow<4  2,2<logKoc<3,7 3,2<logKow<5,5 3,3<logKoc<4,5

Schlecht logKow <3 logKow £2,5 logKoc < 2,2 logKow £ 3,2 logKoc £3,3
Losl. > 1 mg/L

[1] SiWaWi-Kategorisierung, Losl. ... Loslichkeit (Zessner et al., 2022),

[2] Rogers et al. (1996),

[3] Fuchs et al. (2020),

[4] Ruckrechnung aus empirischem Modell Ka= 0,53 x logKow + 1,18 (Lakshminarasimman et al., 2018),

[5] Grenzen aus Poseidon (2004): logKq > 4,1 (gut adsorbierbar), logKd < 2,9 (schlecht adsorbierbar),

[6] Ruickrechnung aus Kd= Koc x foc (foc = von 0,37 It. Struijs (2014) analog zum SimpleTreat-Standardfaktor).

Im Rahmen der Optimierung (siehe Schritt 5) wurden die Grenzen angepasst. Bei der

1. Optimierungsschleife erfolgte die Adaptierung durch eine Riickrechnung der Grenzen
fir den Kow und den Koc aus dem Kq-Wert liber empirische Modelle aus der Literatur
(siehe Ansatz 2 in Tabelle 2). Die Grenzen fur den Kq-Wert wurden dabei aus Poseidon
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(2004) abgeleitet: logKq = 4,1 (Grenze gut/mittel adsorbierbar) und logKq = 2,9 (Grenze
mittel/schlecht adsorbierbar). Die Riickrechnung fir den Kow basierte auf
Lakshminarasimman et al. (2018): Kq= 0,53 x logKow + 1,18. Fiir den Koc (Ka= Koc X foc)
wurde ein Anteil an organischem Kohlenstoff (foc) von 0,37 It. Struijs (2014) analog zum
SimpleTreat-Standardfaktor herangezogen.

In Schritt 3 (Einstufung) wurden jene Stoffe fir die es Benchmarkdaten von Margot et al.
(2015) gibt (N =95, siehe Tabelle A 9 im Anhang) anhand der festgelegten Grenzen
eingestuft. Da die zwei Entfernungsmechanismen Adsorption und biologischer Abbau
parallel stattfinden, stehen sie miteinander in Wechselwirkung und die Benchmarkdaten
sowie Modellergebnisse (SimpleTreat) zeigen, dass fir Substanzen, die biologisch gut
abbaubar sind, dieser Mechanismus gegentliber der Adsorption dominiert. Aus diesem
Grund wurden jene Stoffe, die gut biologisch abbaubar sind und It. Margot et al. (2015) zu
>72% (d.h. 80% abziglich einer 10%-igen Unscharfe) (iber diesen Pfad entfernt werden,
nicht in die Auswertungen zur Festlegung der Kriterien fiir die Kategorisierung der
Adsorbierbarkeit miteinbezogen. Durch diesen Filter reduzierte sich der

Benchmarkdatensatz fiir die Evaluierung von 95 auf 72 Substanzen.

Die Einstufung der Stoffe wurde in Schritt 4 (Evaluierung) auf die Ubereinstimmung mit
dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015) iberpriift. Dafiir wurden auch die
Benchmarkdaten nach demselben Schema in gut, mittel und schlecht adsorbierbar
eingestuft. Die Grenze zwischen gut und mittel adsorbierbar wurde dabei nicht exakt bei
80% sondern bei 72% gesetzt, was eine 10%-ige Unsicherheit einberechnet. Dasselbe gilt
fir die Grenze zwischen mittel und schlecht adsorptiv entfernbar, wodurch sich die

Grenze von < 20 auf £ 22% verschiebt.

Je nach Grad der Ubereinstimmung erfolgt in Schritt 5 eine Optimierung. Diese
Optimierungsschleife startet den Prozess wieder bei Schritt 2, zur Anpassung der Grenzen.
Die adaptierten Grenzen fiihren zu einer Neueinstufung, die wiederum evaluiert wird. Der
Prozess wird so lange durchlaufen, bis bei der Evaluierung kein besseres Ergebnis mehr

erzielt werden kann.

Das Ergebnis des 5-Schritt-Prozesses ist sowohl die Auswahl der geeigneten Kenngrofie als
auch die Festlegung der Grenzen fiir die Kategorisierung in SimplEstFATE. Anhand der so
festgelegten Kategorien wurden im Zuge einer Anwendung des Modells am Ende alle
Stoffe im Hinblick auf ihre Adsorbierbarkeit eingestuft, fiir die die ensprechenden Daten
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vorhanden waren. Hierbei wurden im Gegensatz zum 5-Schritt-Prozess auch jene Stoffe

kategorisiert, fur die die Benchmarkdaten eine gute Abbaubarkeit vorhersagen.

Kriterien fiir die Abschatzung der Abbaubarkeit

Die Verwertbarkeit eines Substrates Gber den biologischen Abbau ist von den chemischen
Eigenschaften eines Spurenstoffes sowie der jeweiligen Biozonose und ihrer Adaptierung
an das Substrat abhangig. Chemikalien konnen entweder direkt von den Mikroorganismen
abgebaut (metabolisiert) werden oder es erfolgt ein co-metabolischer Abbau tber ein
anderes Primarsubstrat (Margot et al., 2015), wobei das Enzymsystem beim Abbau eines

Primarsubstrates ausgebildet wird.

Idealerweise umfasst eine allgemeine Teststrategie von Chemikalien auf ihre
Abbaubarkeit It. OECD Leitfaden fiir das Testen von organischen Chemikalien (OECD,
2006) Untersuchungen auf unterschiedlichen Komplexitatsebenen. Den ersten Schritt
bilden Screeningtests zur leichten biologischen Abbaubarkeit, sogenannte Ready
biodegradability Tests, kurz Ready Tests. Ready Tests werden unter aeroben Bedingungen
und hohen Konzentrationen der Testsubstanz im Bereich von 2-100 mg/I durchgefiihrt.
Der biologische Abbau wird aus unspezifischen Parametern (DOC, BSB, CO,-Produktion)
ermittelt. Als Inokulum wird nicht adaptierte Biomasse aus kommunalem Abwasser,
Belebtschlamm oder Klaranlagenablauf verwendet. Ein positives Ergebnis indiziert einen
schnellen biologischen Abbau in den meisten Umweltkompartimenten, inkl. Klaranlagen.
Bei einem negativen Ergebnis muss auf eine hohere Komplexitdtsebene gewechselt
werden. Dies kann entweder ein Screeningtest fiir inhdarent biologische Abbaubarkeit
(Inherent biodegradability Test, kurz Inherent Test) oder ein Simulationstest sein. Inherent
Tests bieten eine hdhere Expositionszeit und ein geringeres Konzentrationsniveau
(Testkonzentration-Inokulum-Verhaltnis, ev. mit adaptierter Biomasse). Verglichen mit
Ready Tests steigt dadurch die Chance auf ein positives Ergebnis. Aufgrund der
beglinstigten Testbedingungen kann aus einem positiven Ergebnis nicht allgemein auf
einen schnellen biologischen Abbau unter Umweltbedingungen geschlossen werden.
Diese Unsicherheit in der Ubertragbarkeit von Ergebnissen zeigt sich auch in den im
Vergleich zum Ready Test geringeren Abbauraten (siehe Tabelle 3).

Im Gegensatz zu Screeningtests ergeben Simulationstests Daten zum biologischen Abbau
unter bestimmten Bedingungen fir spezifische Umweltkompartimente. Dabei wird die
Abbaubarkeit durch Transformation im Boden, aquatischem Sediment, Oberflachenwasser

(StiRwasser oder Meerwasser) oder Klaranlagen nach OECD Norm (z.B. Test No. 303, 307-
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309, 314) simuliert. Idealerweise reflektieren die Testbedingungen auch die spezifischen
Umweltbedingungen um moglichst reprasentative Daten zu generieren. Die
Testkonzentrationen sind gering (1-100 pg/l), sodass die Abbaukinetik reprasentativ fur

das spezifische Umweltkompartiment ist.

Basierend auf den recherchierten Daten zur Abbaubarkeit aus den etablierten
Datenbanken und dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015) erfolgte die Festlegung

der Kriterien fir die Kategorisierung der Abbaubarkeit anhand der folgenden fiinf Schritte:

Wahl der KenngroBBe: Auswahl geeigneter KenngréRBen aus dem Datenset.

2. ldentifikation von Grenzen: Festlegung der Grenzen fir die Einstufung in Kategorien.

3. Einstufung: Kategorisierung der Stoffe in gut, mittel, schlecht abbaubar anhand der
zuvor festgelegten Grenzen und der Medianwerte der in Schritt 1 ausgewdhlten
KenngroRen.

4. Evaluierung: Vergleich der Einstufung mit dem Benchmarkdatensatz (Margot et al.,
2015).

5. Optimierung: Iterative Anpassung der Grenzen fir die Einstufung im Sinne einer
Modellkalibrierung zur Maximierung der Ubereinstimmung mit dem

Benchmarkdatensatz.

Fir Schritt 1 (Wahl der KenngroRe) stand im urspriinglich erhobenen Datensatz eine
KenngrolRe zur Einstufung der Abbaubarkeit zur Verfligung, namlich der DTso, hier als
Halbwertszeit bezeichnet. Diese Daten wurden im Rahmen der Erweiterung des
Datensatzes erganzt und in Summe umfasst das Datenset 425 DTso-Werte. Uber zwei
Drittel davon stammen aus Vorhersagen (Modellierung), der liberwiegende Teil aus der
Norman-Datenbank. Etwa 30% der Daten sind Messergebnisse von OECD-
Simulationstests, die zum iberwiegenden Teil aus Simulationstests fur das Medium
Wasser-Sediment, teilweise auch fir Wasser beruhen. Der Datensatz fir die Auswertung
zur Kategorisierung umfasst 63 Medianwerte, basierend auf 148 Einzelmesswerten,
wovon ca. 60% auf Vorhersagen (der GroRteil davon aus der Norman-Datenbank)

zuriickgehen.

Im Rahmen der Erweiterung und Verbesserung des Datensatzes wurden auch Daten zur
Abbaubarkeit aus Ergebnissen von OECD-Screeningtests, sowohl Ready Tests (OECD
Testserie 301 und 310) als auch erganzend bzw. alternativ Inherent Tests (OECD Testserie

302) erhoben. Diese dienen einem ersten Screening der Abbaubarkeit von Chemikalien

Endbericht SimplEstFATE 23 von 159



und sind Teil der allgemeinen Teststrategie It. OECD (2006). Fiir 111 Substanzen konnten
Ergebnisse von Screeningtests in der ECHA-Datenbank erhoben werden. Fir die anderen
Substanzen lagen entweder keine REACH-Dossiers vor oder die Dossiers beinhalteten
keine Screening Testergebnisse. Fiir 43 dieser 111 Substanzen gibt es Informationen zum
Verhalten auf Kldranlagen im Benchmarkdatensatz von Margot et al. (2015).

Fir Schritt 2 (Identifikation der Grenzen) wurden im Rahmen der Optimierungsschleife
unterschiedliche Ansatze verfolgt. In einem ersten Prozessdurchlauf wurde der SiwWaWi-
Ansatz untersucht. Im Projekt SiWaWi wurde eine DTso-Grenze von einem Tag fiir gut
abbaubare Stoffe festgelegt (Tabelle 3). Unter der Hypothese, dass der Abbau (iber eine
Reaktion 1. Ordnung passiert, erfolgte zur Vergleichbarkeit eine Umrechnung der DTsp-
Werte in Abbaukonstanten basierend auf der Formel DTso = In(2)/kbvio. Die Abbaukonstante
koio reprasentiert die Abbaurate pro Zeiteinheit (Tag oder Stunde). Im Rahmen der
Optimierungsschleife wurden neue Grenzen definiert, wobei diese auf die Daten aus
OECD-Screeningtests angewendet wurden, da auch aus den Ergebnissen der Ready und
Inherent Tests Abbauraten abgeleitet werden kdnnen, die fiir die Abschatzung bzw.
Modellierung des Abbaus auf Kldranlagen angewendet werden konnen (EC, 2003; OECD,
2006; Struijs, 2014; Comber et al., 2019). Die Zuordnung der Testergebnisse zu
Abbauraten gemaR Technical Guidance Document (TGD) der Europaischen Kommission
(EC, 2003) kann Tabelle 3 und Tabelle 4 entnommen werden. Beim Ready Test wird
zusatzlich danach unterschieden, ob das 10-Tage-Fenster erreicht wurde (kbio = 1 h™') oder
nicht (keio = 0,3 h™). Diese Abschitzung der Reaktionsraten kpio [h}] gemaR TGD (EC, 2003)
wird auch im SimpleTreat-Modell als eine von drei Methoden zur Ermittlung der
biologischen Abbaubarkeit angewendet, wenn keine spezifischen Abbauraten zur
Verfiigung stehen (Struijs, 2014). Analog dazu empfiehlt die US-EPA (2000) fiir eine
Modellierung des Verhaltens in der Abwasserreinigung in einem interemistischen
Leitfaden die Verwendung von Screeningtests um die Eingangsdaten zur biologischen
Abbaubarkeit herzuleiten (Tabelle 4).

Fir Schritt 3, die Einstufung der biologischen Abbaubarkeit wurden jene Stoffe fiir die es
Benchmarkdaten von Margot et al. (2015) gibt (N = 95, siehe Tabelle A 9 im Anhang)
anhand der festgelegten Grenzen (Tabelle 3) eingestuft. Aufgrund der Wechselwirkungen
zwischen Abbaubarkeit und Adsorbierbarkeit wurden jene Stoffe, die gut adsorbierbar
sind und It. Margot et al. (2015) zu = 72% (d.h. 80% abzliglich einer 10%-igen Unsicherheit)

Uber Adsorption entfernt werden, nicht in diese Einstufung miteinbezogen.
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Tabelle 3: Untersuchte Ansatze fiir die Kategorisierung einer Substanz in gut, mittel und

schlecht abbaubar anhand von DTsp-Werten und Ergebnissen aus Screening Tests (Ready

bzw. Inherent Tests).

Ansatze > SiWaWi- SiWaWi- Ergebnis OECD- TGD- TGD-
. Ansatz!! Ansatz Screeningtest Ansatzl! Ansatzl®!
Kategorien
J DTso [h] koo [h™] DTso[h] kbio [h]
Gut DTso< 24 > 0,029 Leicht abbaubar?! 0,69 1
Leicht abbaubar?? 2,3 0,3
Mittel 24 < DTs0< 120 0,06 < knio £0,029  Inharent 6,9 0,1
abbaubar®
Schlecht DTso > 120 <0,06 Nicht abbaubar!d - 0

[1] SiwaWi-Kategorisierung, urspriinglich in Tagen (Zessner et al., 2022), [2] berechnet aus DTso,
[3] EC (2003), [a1] leicht biologisch abbaubar (readily biodegradable), [a2] leicht biologisch abbaubar,
10 d-Fenster nicht erfillt (readily biodegradable, not fulfilling 10-day window), [b] inhadrent biologisch

abbaubar, erfillt die spezifischen Kriterien (inherently biodegradable), [c] nicht biologisch abbaubar (no

biodegradation)

Tabelle 4: Einstufung der biologischen Abbaubarkeit nach Herleitung der Halbwertszeiten
nach dem Technical Guidance Document (EC, 2003) und der US-EPA (2000).

Ergebnis Screeningtest Kategorie DTso [h] Entfernung [%]™  DTso [h]
EC, 2003 US-EPA

Leicht biologisch abbaubar!® gut abbaubar 0,69 95 1

Leicht biologisch abbaubar?,  gut abbaubar 2,3 80 3

10 d-Fenster nicht erfiillt

Inhirent biologisch abbaubar®, mittel abbaubar 6,9 60 10

erfiillt spezifische Kriterien

Inhirent biologisch abbaubar!®!, schlecht - 0 30*

spezifische Kriterien nicht abbaubar

erfillt

Nicht biologisch abbaubar!® 10 000

[a]...readily biodegradable, [b]... inherently biodegradable, [c]...no biodegradation; [1] Struijs (2014), * je

nach Ergebnis des Inherent Tests erfolgen noch Abstufungen in sehr langsam abbaubar (DTso = 30 h) oder
nicht biologisch abbaubar (10 000 h).
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Die eingestuften Stoffe wurden in Schritt 4 (Evaluierung) auf die Ubereinstimmung mit

dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015) Gberprift.

Das Ergebnis des 5-Schritt-Prozesses ist sowohl die Auswahl der KenngréRe als auch die
Festlegung der Grenzen fiir die Kategorisierung. Anhand der so festgelegten Kategorien
wurden am Ende zur Anwendung von SimplEstFATE alle Stoffe, flr die die erforderlichen
KenngrolRen vorliegen, eingestuft. Hierbei wurden im Gegensatz zum 5-Schritt-Prozess

auch jene Stoffe kategorisiert, fiir die die Benchmarkdaten eine gute Adsorbierbarkeit

vorhersagen.
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3 Ergebnisse und Diskussion

3.1 Kategorisierung und Austragspfade

In diesem Kapitel werden Frachtberechnungen in Ein- und Austragspfaden der Siedlungs-
wasserwirtschaft durchgefiihrt und zu einer Stoffbilanz verknipft. Fiir die Frachtberech-
nungen werden mittlere Konzentrationsniveaus auf Basis der Medianwerte der in 58 un-
terschiedlichen Studien gemessenen Konzentrationen und der mittleren Wasserbilanzen
fuir zwei reale Beispiele aus Osterreich, ein Mischsystem und ein Trennsystem, herangezo-
gen. Dazu wurden die Mediankonzentrationen aus Tabelle A 2 bis Tabelle A 6 mit den
Wassermengen nach Abbildung 1 und Abbildung 2 fir ein typischen Mischsystem und ein
typischen Trennsystem multipliziert. Daraufhin werden die Ergebnisse fiir die unterschied-
lichen Stoffkategorien dargestellt und die im Projekt SiwWaWi (Zessner et al., 2022) ausfor-
mulierten Hypothesen zu den dominanten Austragspfaden aus der Siedlungswasserwirt-
schaft fur Stoffe in Abhangigkeit der Zuordnung zu 27 Stoffkategorien unter Berticksichti-

gung des dominanten Kanalisationssystems adaptiert.

Die Einzelergebnisse der Stoffbilanzen fiir alle Stoffe, fur die diese berechnet werden
konnten, sind im Anhang in Tabelle A 7 und Tabelle A 8 jeweils fiir das Mischsystem und
das Trennsystem dargestellt. Fir die meisten Stoffe zeigt die Gegenliberstellung von
Eintrdgen und Austragen aus der Siedlungswasserwirtschaft einen Bilanzfehler.
Mehrheitlich (68% der Falle fiir das Mischsystem und 80% der Fille flir das Trennsystem)
ist die Differenz positiv. Bei den gut und maRig abbaubaren Stoffen entspricht eine
positive Differenz dem erwarteten Abbau bzw. Umbau in der Klaranlage. Fir die librigen
Stoffe sowie fiir den Anteil mit einer negativen Differenz handelt es sich um einen
tatsachlichen Bilanzfehler. Angesichts der groflen Heterogenitat des verwendeten
Datensatzes werden jedoch der Median des Bilanzfehlers von jeweils +31% bzw. -23% im
Mischsystem und +34% bzw. -13% im Trennsystem fir die spezifische Fragestellung als
unkritisch und fir das realistisch erreichbare Genauigkeitsniveau als gut betrachtet.
Basierend auf den Mittelwerten der Bilanzfehler wiirden dhniche Werte errechnet
werden. Tabelle A 7 und Tabelle A 8 des Anhanges zeigen auch die frachtbezogene
Aufteilung der Gesamteintrage zwischen Schmutzwasser und Niederschlagswasser, die gut
mit der Zuordnung des Haupteintragspfades nach der vertieften Recherche der Herkunft

und Anwendungsbereiche tGbereinstimmt.
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Abbildung 3, Abbildung 4 und Abbildung 5 zeigen den frachtbezogenen Anteil der
Austragspfade fir die 63 Stoffe aus Tabelle 1, kategorisiert nach den 27 im SIWAWI-
Projekt definierten Kategorien. Dabei wurde, sofern verfligbar, der Informationsgehalt von
Benchmarkdaten héher gewichtet als die Einstufung tiber chemisch-physikalische
Eigenschaften aus Datenbanken.

Abbildung 3 stellt den frachtbezogenen Anteil der Austragspfade fiir die Stoffe dar, die
Uberwiegend Uber das Schmutzwasser in Siedlungsgebiete eingetragen werden (siehe
Kap. 2.2.2 fir die Definition der Haupteintragspfade). Finf der neun Kategorien sind durch
3-8 auswertbare Stoffe vertreten, zwei Kategorien nur durch einen Stoff. Fiir die
Kategorien ,gut abbaubar und gut adsorbierbar” sowie ,,gut abbaubar und mittel
adsorbierbar” konnten keine Vertreter mit ausreichender Datenverfiigbarkeit fiir eine
Quantifizierung aller Pfade gefunden werden. Die Ergebnisse zeigen generell eine gute
Ubereinstimmung mit den im Projekt SiwaWi aufgestellten Hypothesen. Kleinere
Adaptierungen in Hinblick auf die Einschatzung der Relevanz der Austragspfade je
Kategorie waren jedoch im Bereich Mischwassertberlauf und Regenkanalisation

erforderlich.

Bei den gut abbaubaren und schlecht adsorbierbaren Stoffen werden ca. 10-15% der
Eintrage Uber Mischwasserlberldaufe und Klaranlagenablaufe emittiert, da ein Grofteil der
Eintrage in Kanal und Klaranlage ab- bzw. umgebaut wird. Bei den schlecht abbaubaren
Stoffen ist entweder der Klarschlamm mit ca. 75% fiir die gut adsorbierbaren Stoffe oder
der Klaranlagenablauf mit ca. 85% fir die schlecht adsorbierbaren Stoffe der eindeutig
dominierende Austragspfad. Im Fall einer mittleren Abbaubarkeit und schlechten
Adsorbierbarkeit passen die Ergebnisse auch gut zu den Hypothesen aus dem Projekt
SIWAWI, aber sie sind weniger eindeutig als bei den Extremfallen. Vor allem der Anteil des
Klaranlagenablaufes schwankt zwischen ca. 10% und 70% in einem weiten Bereich. Der
Vergleich der beiden Kanalsysteme zeigt ein ahnliches und konsistentes Muster, allerdings
mit einem plausibel hdheren Anteil der Emissionen liber den Regenwasserkanal und
einem entsprechend geringeren Anteil Gber den Mischwasserlberlauf im Gberwiegenden
Trennsystem, wobei beide immer unter 20% bleiben. Die zu erwartenden
Hauptaustragspfade sind in Tabelle 5 fiir das Mischsystem und in Tabelle 6 fiir das
Trennsystem dargestellt.

Sehr vielschichtig sind die Ergebnisse fir die Stoffe mit iberwiegendem Eintrag tber

Niederschlagswasser (Abbildung 4). Fiir alle sechs auswertbaren Kategorien werden —

unabhangig von dem Grad der Abbaubarkeit und Adsorbierbarkeit — im Trennsystem
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zwischen 50% und 75% der Eintrage Giber den Regenwasserkanal emittiert, was auch sehr
gut mit den aufgestellten Hypothesen libereinstimmt. Im Mischsystem spielt der
Regenwasserkanal hingegen eine untergeordnete Rolle. Der Mischwasseriberlauf hat in
diesem Fall einen Anteil von ca. 15-30%, wahrend der Klarschlamm einen Anteil von 40-
50% bei den mittel bis gut adsorbierbaren Stoffen hat. Der Kldaranlagenablauf spielt fiir die
mittel abbaubaren und schlecht adsorbierbaren bzw. fiir die schlecht abbaubaren und
mittel adsorbierbaren potentiell eine relevante Rolle, allerdings schwanken die basierend
auf den Messwerten berechneten Anteile ziemlich stark zwischen ungefahr 5% und 60%.
Eine Darstellung der zu erwartenden Hauptaustragspfade ist auch hier in Tabelle 5 fiir das

Mischsystem und in Tabelle 6 fiir das Trennsystem dargestellt.

Abbildung 5 zeigt die Ergebnisse fir die Stoffe mit einem gemischten Eintrag Gber
Schmutz- und Niederschlagswasser. Da nur eine der drei ,,gut abbaubar” Kategorien durch
einen Stoff vertreten ist (die beiden anderen weisen keine Vertreter auf), basieren die
Aussagen fiir diese Gruppe Uberwiegend auf Expert:inneneinschatzung. Die einzige
verfligbare Substanz (Bisphenol A) fallt in die Kategorie gut abbaubar, mittel adsorbierbar
und weist das erwartete Muster auf, ndmlich eine tendenzielle Dominanz vom
Mischwasseriberlauf bzw. Regenwasserkanal je nach System (allerdings unter 30-40%),
gefolgt von Klarschlamm. Bei den Kategorien ,,mittel abbaubar” und ,schlecht abbaubar”
erstreckt sich der Anteil der Mischwasseriberldaufe bzw. der Regenwasserkanalisation je
nach System von 10% bis 50%. Fiir die mittel- oder gut adsorbierbaren Substanzen, die
auch schlecht oder mittel abbaubar sind, dominiert der Klarschlamm eindeutig als
Austragspfad, wahrend der Kldaranlagenablauf sehr eindeutig bei schlecht abbaubaren und
schlecht adsorbierbaren Stoffen dominiert. Die einzige Kategorie, in der die Relevanz der
drei verschiedenen Austragspfade (Kldranlagenablauf, Klarschlamm und entweder
Mischwasseriiberlauf oder Regenwasserkanal je nach System) in etwa ausgeglichen ist,
sind die schlecht abbaubaren und mittel adsorbierbaren Substanzen. Eine
Zusammenstellung der zu erwartenden Hauptaustragspfade aller Kategorien ist in Tabelle

5 flir das Mischsystem und in Tabelle 6 fur das Trennsystem zu finden.
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Abbildung 3: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten Gber vier verschiedene Pfade fir

Stoffe, die hauptsachlich Gber das Schmutzwasser in das System gelangen. Oben:

Auswertung am Beispiel eines Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines

Trennsystems. N: Stoffanzahl in jeder Kategorie. Hinweis: die Kategorisierung beruht auf

dem im SIWAWI-Projekt entwickelten Ansatz, der mit Information aus Benchmarkdaten

kombiniert wurde. Das optimierte Ergebnis nach Anpassung der Kategorien ist in
Abbildung 11 und Tabelle 9 dargestellt.
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Abbildung 4: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten Uber vier verschiedene Pfade fir

Stoffe, die hauptsachlich Gber das Niederschlagswasser in das System gelangen. Oben:

Auswertung am Beispiel eines Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines

Trennsystems. Hinweis: die Kategorisierung beruht auf dem im SIWAW!I-Projekt

entwickelten Ansatz, der mit Information aus Benchmarkdaten kombiniert wurde. Das

optimierte Ergebnis nach Anpassung der Kategorien ist in Abbildung 12 und Tabelle 9

dargestellt.
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Abbildung 5: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten Gber vier verschiedene Pfade fir
Stoffe, die Gber gemischte Eintrage in das System gelangen. Oben: Auswertung am
Beispiel eines Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines Trennsystems. N:
Stoffanzahl in jeder Kategorie. Hinweis: die Kategorisierung beruht auf dem im SIWAWI-
Projekt entwickelten Ansatz, der mit Information aus Benchmarkdaten kombiniert wurde.
Das optimierte Ergebnis nach Anpassung der Kategorien ist in Abbildung 13 und Tabelle 9
dargestellt.
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Tabelle 5: Dominanz der Austragspfade fiir Stoffe aus der Siedlungswasserwirtschaft in

Abhéngigkeit der Zuordnung zu Stoffkategorien fir ein Kldranlageneinzugsgebiet mit Uber-

wiegend Mischsystem (KA = Kldranlage, Mischwasseri. = Mischwasseriberlauf).

Kategorie Uberwiegend Eintrag Gemischter Eintrag liber Uberwiegend Eintrag iiber
liber Schmutzwasser Schmutz- und Niederschlagswasser
Niederschlagswasser
gut in KA Mischwassert. > Mischwasserii. > Mischwasseri. >
abbaubar, gut Regenwasserkanal, Klér-  Regenwasserkanal, Regenwasserkanal >

adsorbierbar

schlamm und KA-Ablauf!

Kldrschlamm und KA-Ablauf!

Klérschlamm > KA-Ablauf*

gut in KA
abbaubar,
mittel
adsorbierbar

Mischwasserii. >
Regenwasserkanal >
Kldr-schlamm und KA-
Ablauf*

Mischwasserii. % >
Klarschlamm > KA-Ablauf
und Regenwasserkanal

Mischwassert. >
Regenwasserkanal >
Kldrschlamm > KA-Ablauf*

gutin KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

Mischwasserii.? > KA-
Ablauf > Kldrschlamm
und Regenwasserkanal

Mischwasserti. > KA-Ablauf

> Kldgrschlamm und
Regenwasserkanal*

Mischwasserii.? >
Regenwasserkanal > KA-
Ablauf und Klarschlamm

mittel in KA
abbaubar, gut
adsorbierbar

Klirschlamm? >
Mischwasser und KA-
Ablauf >
Regenwasserkanal

Klérschlamm >

Mischwasserii. > KA- Ablauf

und Regenwasserkanal*

Mischwasserti. >
Regenwasserkanal >
Kldrschlamm > KA-Ablauf*

mittel in KA
abbaubar,
mittel
adsorbierbar

Klarschlamm? > KA-
Ablauf > Mischwasseru.
> Regenwasserkanal

Klarschlamm > KA-Ablauf
und Mischwasserii.” >
Regenwasserkanal

Mischwasserii.? >
Regenwasserkanal und
Klarschlamm und KA-
Ablauf

mittel in KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

KA-Ablauf? >
Mischwasseri. >
Klarschlamm >
Regenwasserkanal

KA-Ablauf > Mischwasserii.?

> Klarschlamm und
Regenwasserkanal

KA-Ablauf und
Mischwasserii.? >
Regenwasserkanal und
Klarschlamm

schlecht in KA
abbaubar, gut
adsorbierbar

Kldrschlamm? >
Mischwasseri. > KA-
Ablauf,
Regenwasserkanal

Klarschlamm? > Misch-
wasserl. > KA-Ablauf und
Regenwasserkanal

Klérschl. > Mischwasserii?
> Regenwasserkanal > KA-
Ablauf

schlecht in KA
abbaubar,
mittel
adsorbierbar

Klarschlamm? > KA-
Ablauf > Mischwasserd.
> Regenwasserkanal

Klarschlamm > KA-Ablauf
und Mischwasserii. 2 >
Regenwasserkanal

Kldrschlamm > KA-Ablauf
> Mischwasserii.? >
Regenwasserkanal >

schlecht in KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

KA-Ablauf? >
Mischwasseru. >
Klarschlamm und
Regenwasserkanal

KA-Ablauf? > Mischwasserii.

> Klarschlamm und
Regenwasserkanal

KA-Ablauf >
Mischwasserii.? >
Regenwasserkanal >
Klarschlamm

1 Konnte nicht quantitativ tberprift werden und beruht daher nur auf Expertjudgement.

2 |dentifizierbare Hauptaustragspfade sind fett dargestellt
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Tabelle 6: Dominanz der Austragspfade fiir Stoffe aus der Siedlungswasserwirtschaft in

Abhéngigkeit der Zuordnung zu Stoffkategorien fiir eine Klaranlageneinzugsgebiet mit

Uberwiegend Trennsystem (KA = Klaranlage, Mischwasseri. = Mischwasseriiberlauf).

Kategorie Uberwiegend Eintrag iiber  Gemischter Eintrag iiber Uberwiegend Eintrag iiber
Schmutzwasser Schmutz- und Niederschlagswasser
Niederschlagswasser
gut in KA Regenwasserkanal > Regenwasserkanal > Misch-  Regenwasserkanal >
abbaubar, Mischwassert. > Kldr- wassert. > Kldrschlamm Mischwasserti. > KA-Ablauf
gut schlamm und KA-Ablauf, * und KA-Ablauf* und Klérschlamm?

adsorbierbar

gut in KA
abbaubar,
mittel

Regenwasserkanal >
Mischwassert. >
Klérschlamm und KA-

Regenwasserkanal?® >
Klarschlamm >
Mischwasseri. und KA-

Regenwasserkanal >
Mischwasserii. > KA-Ablauf
und Kldrschlamm?

adsorbierbar  Ablauf* Ablauf

gutin KA Regenwasserkanal > KA- Regenwasserkanal > Regenwasserkanal® >
abbaubar, Ablauf und Mischwasseri. Mischwasserti. > KA-Ablauf ~ Mischwasseri. > KA-Ablauf
schlecht > Klarschlamm und Klérschlamm? und Klarschlamm
adsorbierbar

mittel in KA Kldrschlamm? > KA-Ablauf Regenwasserkanal > Regenwasserkanal >
abbaubar, > Mischwasseru. und Kldrschlamm > Misch- und Kldrschlamm > Misch- und
gut Regenwasserkanal KA-Ablauf* KA-Ablauf*

adsorbierbar

mittel in KA
abbaubar,
mittel
adsorbierbar

Kldrschlamm? > KA-Ablauf
und Regenwasserkanal >
Mischwasserd.

Klarschlamm? >
Regenwasserkanal und KA-
Ablauf > Mischwasserd.

Regenwasserkanal® >
Kldrschlamm >
Mischwasseri und KA-
Ablauf

mittel in KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

KA-Ablauf > Mischwasserd.,
Klarschlamm und
Regenwasserkanal

KA-Ablauf und
Regenwasserkanal?® >
Mischwasseru. >
Klarschlamm

Regenwasserkanal?® > KA-
Ablauf > Mischwasser.
und Klarschlamm

schlecht in
KA abbaubar,
gut
adsorbierbar

Kldrschlamm? > KA-Ablauf,
Mischwasseri. und
Regenwasserkanal

Kldarschlamm >
Regenwasserkanal?® >
Mischwasseri. und KA-
Ablauf

Regenwasserkanal >
Klarschlamm? > Misch-
wasseru. > KA-Ablauf

schlecht in
KA abbaubar,
mittel
adsorbierbar

Kldarschlamm? > KA-Ablauf
und Regenwasserkanal >
Mischwasseru.

Regenwasserkanal und
Klarschlamm? > KA-Ablauf
> Mischwasseri.

Regenwasserkanal >
Klarschlamm? > KA-Ablauf
> Mischwasseru.

schlecht in
KA abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

KA-Ablauf? > Kldrschlamm
und Regenwasserkanal >
Mischwasserd.

KA-Ablauf > Regenwasser-
kanal? > Mischwassert. und
Klarschlamm

Regenwasserkanal > KA-
Ablauf? > Mischwasserdi.
und Klarschlamm

1 Konnte nicht quantitativ Uberprift werden und beruht daher nur auf Expertjudgement.

2 |dentifizierbare Hauptaustragspfade sind fett dargestellt
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3.2 Modelliiberpriifung und -adaptierung

3.2.1 Einstufung der Substanzen anhand ihrer Adsorbierbarkeit
In diesem Kapitel werden die Ergebnisse des 5-Schritt-Prozesses zur Festlegung der

Kriterien fir die Kategorisierung der Adsorbierbarkeit bestehend aus 1. Auswahl der
KenngrolRRen, 2. Identifikation von Grenzen, 3. Einstufung, 4. Evaluierung und

5. Optimierung dargestellt und diskutiert.

Tabelle 7 zeigt die Ergebnisse der Evaluierung (Schritt 4) und damit den Vergleich der
Einstufung basierend auf Ansatz 1 und Ansatz 2 (siehe Tabelle 3) mit dem
Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015). Dargestellt ist einerseits die Ubereinstimmung
Uber alle drei Kategorien (gut, mittel, schlecht adsorbierbar; in der Tabelle als ,,alle
Kategorien“ bezeichnet) als prozentueller Anteil an Stoffen, der gleich eingestuft wurde
wie im Benchmarkdatensatz. Andererseits wurde die Ubereinstimmung fiir die einzelnen
Kategorien (gut/mittel/schlecht) separat ausgewertet. Dieses Ergebnis ist sowohl als
Quote dargestellt, d.h. die Anzahl an Stoffen, die gleich wie im Benchmarkdatensatz
eingestuft wurde (Niberein), im Verhaltnis zur Summe der in der jeweiligen Kategorie
eingestuften Stoffe (Nyx) als auch in Prozent (in der Tabelle mit ,iberein“ bezeichnet). Fiir
den SiWaWi-Ansatz 1 liegt die gesamte Ubereinstimmung bei 54%, wiahrend fiir den
Ansatz 1 basierend auf den KenngréRen Kow und Koc eine wesentlich geringere
Ubereinstimmung von 47 bzw. 36% erreicht wurde. In einer Optimierungsschleife wurden
flr den Kow- und Koc-basierten Ansatz 2 neue Grenzen aus Literaturwerten und
empirischen Modellen aus der Literatur durch Riickrechnung liber den Kyg-Wert gewahlt
(Schritt 2). Die Neueinstufung (Schritt 3) gemaR Ansatz 2 fiihrte in der Evaluierung zu einer
deutlichen Verbesserung der Ubereinstimmung (Tabelle 7). Der Koc-basierte Ansatz 2
erreicht mit 65% die beste Ubereinstimmung und liegt knapp tiber dem Kow-basierten
Ansatz (61%). Vergleicht man jedoch die Ubereinstimmung der unterschiedlichen Ansitze
fir die einzelnen Kategorien (gut, mittel, schlecht adsorbierbar), zeigt sich ein etwas
diverseres Bild. Wahrend die Ubereinstimmung fiir schlecht adsorbierbare Stoffe mit

> 80% fiir alle untersuchten Ansatze relativ gut ist, kommt es bei der mittleren
Adsorbierbarkeit zu deutlicheren Unterschieden und Ansatz 2 fihrt zwar zu einer
Verbesserung der Ubereinstimmung bei den Kow- und Koc-basierten Ansitzen (ungefihre
Verdoppelung bis Verdreifachung), das Maximum liegt jedoch bei 38% (Koc-Ansatz 2). Bei
der Einstufung in gut adsorbierbar fiihrt die Anpassung der Grenzen nur beim Kow-
basierten Ansatz zu einer deutlichen Steigerung von 45 auf 67% Ubereinstimmung. Der
SiWaWi-Ansatz weist ebenso 67% Ubereinstimmung auf und der Koc-basierte Ansatz
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bleibt relativ gleich (48 vs. 47%). Die geringste Ubereinstimmung wird somit bei der
mittleren Kategorie erreicht, was bereits im SiWaWi-Projekt beobachtet wurde.
Verdeutlicht wird dies in Abbildung 6.

Tabelle 7: Ubereinstimmung der Einstufung in gut, mittel und schlecht adsorbierbar

anhand von Ansatz 1 und 2 mit dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015).

Uberein- SiWaWi- Kow- Koc-Ansatz 181 Kow- Koc-
stimmung Ansatz 11 Ansatz 112 Ansatz 214! Ansatz 2[5
alle Kategorien 54% 47% 36% 61% 65%
Grenzen gut logKoc > 4,5 logKow > 4 logKoc > 3,7 logKow > 5,5 logKoc > 4,5
adsorbierbar logKow > 5

Nl‘]berein/Ngut 8/12 14/31 12/25 10/15 8/17
liberein* 67% 45% 48% 67% 47%
Grenzen mittel 3<logkow <5  2,5<logKow 2,2< logKoc 3,2<logKow £ 3,3<logKoc
adsorbierbar <4 <3,7 5,5 <4,5
Naberein/Nmittel 9/34 3/20 4/32 9/28 6/16
liberein* 26% 15% 13% 32% 38%
Grenzen schlecht logKow <3 logKow < 2,5 logKoc< 2,2 logKow < 3,2 logKoc < 3,3
adsorbierbar L.>1mg/L

Nl‘]berein/NschIecht 22/25 17/20 10/12 25/28 33/36
liberein* 88% 85% 83% 89% 92%

[1] SiwWaWi-Kategorisierung, L. ... Loslichkeit (Zessner et al., 2022), [2] Rogers et al. (1996), [3] Fuchs et al.
(2020), [4] Ruckrechnung aus empirischem Modell Ka= 0,53 x logKow + 1,18 (Lakshminarasimman et al.,
2018), [5] Grenzen aus Poseidon (2004): logKq > 4,1 (gut adsorbierbar), logKs < 2,9 (schlecht adsorbierbar),
[6] Ruckrechnung aus Ka= Kocx foc (foc = 0,37 analog zum SimpleTreat-Standardfaktor). n... Anzahl,

* {(iberein... Ubereinstimmung mit dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015)
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Abbildung 6: Darstellung des Zusammenhangs zwischen der adsorptiven Entfernung auf
Klaranlagen (Benchmarkdatensatz nach Margot et al., 2015) mit den Medianwerten von

logKow (links) und logKoc (rechts) gemald Ansatz 2.
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Die drei Kategorien fur die Benchmarkdaten (Margot et al., 2015) sind farblich hinterlegt. Die vertikalen
Strichlinien zeigen die Grenzen von Ansatz 2 fir logKow bzw. logKoc zwischen schlecht und mittel

adsorbierbar (rote Linie) sowie mittel und gut adsorbierbar (griine Linie). Pharmazeutika sind zusatzlich mit
einem Stern markiert.

Aufgrund der schlechten Ubereinstimmung bei den mittel adsorbierbaren Stoffen und der
breiten Streuung in dieser Kategorie ohne deutliche Abgrenzung zu den anderen
Kategorien erfolgte eine Optimierung (Schritt 5) iber Ansatz 3. Dabei wurden nicht nur die
Grenzen optimiert, sondern es wurden die urspriinglichen drei Kategorien auf die zwei
Kategorien gut und schlecht adsorbierbar reduziert. Die Grenzen fiir die Benchmarkdaten
wurden dabei auf 50% adsorptive Entfernung gesetzt. Die Identifikation von Grenzen fir
den Kow- und den Koc-Ansatz 3 erfolgte basierend auf einer graphischen Auswertung. Die
als gut adsorbierbar eingestuften Stoffe bilden bei einer Grenze von logKow = 3,7
(Abbildung 7 links) bzw. logKoc = 3,3 (Abbildung 7 rechts) eine relativ gut abgegrenzte
Gruppe, wahrend die Grenze bei den als schlecht adsorbierbar eingestuften Stoffen
weniger klar verlauft. Verantwortlich dafir ist zum grofReren Anteil die Stoffgruppe der
Pharmazeutika.
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Abbildung 7: Darstellung des Zusammenhangs zwischen der adsorptiven Entfernung auf
Klaranlagen (Benchmarkdatensatz nach Margot et al., 2015) mit den Medianwerten von

logKow (links) und logKoc (rechts) gemald Ansatz 3.
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Die zwei Kategorien fiir die Benchmarkdaten (Margot et al., 2015) sind farblich hinterlegt. Die vertikale
Strichlinie zeigt die Grenze von Ansatz 3 fiir logKow bzw. logKoc zwischen schlecht und gut adsorbierbar.
Pharmazeutika sind zusatzlich mit einem Stern markiert.

Die Ergebnisse der Evaluierung fir die neue Kategorisierung nach Ansatz 3 sind in Tabelle
8 sowohl fir alle kategorisierten Stoffe als auch fiir ein Datenset ohne Pharmazeutika
dargestellt. Uber alle Kategorien ergibt sich eine Ubereinstimmung zwischen den
Einstufungen nach Ansatz 3 und den Benchmarkdaten-Einstufungen von tber 80%, wobei
der Koc-Ansatz 3 etwas besser abschneidet. Im Fall, dass die Pharmazeutika nicht
mitbetrachtet werden, liegt die Ubereinstimmung beim Koc-Ansatz 3 sogar bei 96%. Fiir
die als schlecht adsorbierbar eingestuften Stoffe stimmen beide Ansatze zu 97 bzw. 100%
mit den Einstufungen der Benchmarkdaten tiberein. Fir die Gber Ansatz 3 als gut
abbaubar eingestuften Stoffe liegt die Ubereinstimmung beim Kow-Ansatz 3 bei 69 bzw.
77% (ohne Pharmaka), wahrend der Koc-Ansatz 3 sogar eine Ubereinstimmung von

79 bzw. 93% erreicht.

Basierend auf diesen Ergebnissen der neuen Kategorisierung wird der Koc-Ansatz mit einer
Grenze von logKoc = 3,3 fiir das SimplEstFate-Modell sowie vorldufig eine generelle

Einstufung von Pharmazeutika als schlecht adsorbierbar vorgeschlagen.
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Tabelle 8: Ubereinstimmung der Einstufung in gut und schlecht adsorbierbar anhand von

Ansatz 3 mit dem Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015).

Ubereinstimmung Kow-Ansatz 3 Koc-Ansatz 3

alle Stoffe | ohne Pharmaka alle Stoffe | ohne Pharmaka

gesamter Datensatz 81% | 86% 85% | 96%
Grenzen gut adsorbierbar logKow = 3,7 logKoc > 3,3
Niberein/Ngut 27/39 | 27/35 26/33 | 26/28
tiberein* 69% | 77% 79% | 93%
Grenzen schlecht adsorbierbar logKow < 3,7 logKoc < 3,3
Niiberein/ Nschlecht 31/32 | 22/22 35/36 | 27/27
tiberein* 97% | 100% 97% | 100%

3.2.2 Einstufung der Substanzen anhand ihrer biologischen Abbaubarkeit
In diesem Kapitel werden die Ergebnisse des 5-Schritt-Prozesses zur Festlegung der

Kriterien fir eine Kategorisierung der Abbaubarkeit bestehend aus 1. Auswahl der
KenngrolRRen, 2. Identifikation von Grenzen, 3. Einstufung, 4. Evaluierung und

5.0ptimierung dargestellt und diskutiert.

Abbildung 8 zeigt den Zusammenhang zwischen der Entfernung Gber biologischen Abbau
aus den Benchmarkdaten und den DTso-Werten aus den OECD-Simulationstests bzw. den
Vorhersagen. Im Gegensatz zur Adsorbierbarkeit ist bei der Abbaubarkeit kein spezifisches
Muster flr die Pharmazeutika erkennbar. In Abbildung 8 rechts sind die Einzelwerte, ge-
trennt nach Art der Erhebung (gemessen bzw. vorhergesagt) dargestellt. Generell ldsst
sich aus Abbildung 8 schlieBen, dass weder auf Betrachtungsebene der Mediane noch der
Einzelwerte ein Zusammenhang zwischen DTso und dem biologischen Abbau aus dem
Benchmarkdatensatz von Margot et al. (2015) beobachtet werden kann. Der Vergleich
zwischen gemessenen und vorhergesagten Werten (rechte Abbildung) zeigt zwar Unter-
schiede auf, diese haben aber keinen Einfluss auf dieses Ergebnis. Ein mdglicher Grund da-
flr ist die Matrix in denen die Simulationstests durchgefiihrt wurden. In OECD (2006) wird
mehrfach darauf hingewiesen, dass Simulationstests spezifisch fiir bestimmte Umwelt-

kompartimente, z.B. StiBwasser oder Boden durchgefiihrt werden und nur fir diese repra-
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sentativ sind. Bei der Recherche in den etablierten Datenbanken wurden jedoch keine An-
gaben zu Simulationstests auf Klaranlagen gefunden. Es kann nun der Schluss gezogen
werden, dass die im Rahmen dieses Projektes erhobenen Daten zu DTsp nicht reprasenta-
tiv fir das Verhalten der Stoffe auf Klaranlagen sind. Unabhangig davon weist der SiwaWi-
Ansatz dahingehend eine Schwachstelle auf, dass die Grenze fiir gut abbaubar nicht fir
den Abbau in Kldranlagen anwendbar ist. Sowohl in der Literatur (US-EPA, 2000; TGD,
2003; Poseidon, 2004; Comber et al., 2019) als auch im SimpleTreat Modell liegen die
DTso-Werte nicht in der GroRenordnung von Tagen, sondern bei 1-2 Stunden (vgl. Tabelle
4 im Methodikkapitel sowie Abbildung 9 in diesem Kapitel).

Abbildung 8: Zusammenhang zwischen dem biologischen Abbau aus dem
Benchmarkdatensatz (Margot et al., 2015) und den Halbwertszeiten (DTso) aus OECD-
Simulationstests und Vorhersagen (SiWaWi-Ansatz) als Medianwerte (links) sowie

als Einzelwerte (rechts).
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Pharmazeutika sind mit einem Stern markiert.

Um hier eine verbesserte Anwendung des Modellansatzes zu ermdglichen wurden im
Rahmen der Optimierungsschleife die Abbaubarkeit aus den OECD-Screeningtests gemald
TGD-Ansatz (siehe Kapitel Methodik) herangezogen, den Ergebnissen zur Abbaubarkeit
aus Margot et al. (2015) gegeniibergestellt und so neue Grenzen fiir die Kategorisierung
der Abbaubarkeit festgelegt.
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Die Ergebnisse der Evaluierung des TGD-Ansatzes im Hinblick auf die Ubereinstimmung
mit dem Benchmark sind in Abbildung 9 dargestellt. Abbildung 9 links zeigt die Abbaukon-
stanten und Abbildung 9 rechts die umgerechneten Halbwertszeiten (schlecht abbaubare

Stoffe sind aufgrund der TGD-Abbaukonstante von null rechts nicht abgebildet).

Abbildung 9: Zusammenhang zwischen dem biologischen Abbau aus dem
Benchmarkdaten (Margot et al., 2015) und den aus den OECD-Screeningtests gemald TGD-
Ansatz abgeleiteten Abbaukonstanten 0/0,1/0,3/1 [h™] (links) bzw. den daraus

berechneten Halbwertszeiten (rechts).
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Pharmazeutika sind in der linken Abbildung zusatzlich mit einem Stern markiert. Die Bereiche fir die
unterschiedliche Abbaubarkeit It. TGD-Ansatz sind farblich markiert (vertikal: griin, gelb, rot fur gut, mittel
und schlecht).

In Zahlen dargestellt, liegt die allgemeine Ubereinstimmung (iber alle Kategorien bei 56%.
Fir die 24 als gut abbaubar eingestuften Stoffe (kpio = 0,3 und 1 h!) liegt die
Ubereinstimmung bei 58%, fiir 7 als mittel abbaubar eingestufte Stoffe (koo = 0,1 h?) bei
43% und fur die 10 als schlecht abbaubar eingestuften Werten bei 60%. Fiir
Pharmazeutika lagen relativ wenige Screeningtests vor (N = 7) und ungefahr die Halfte
davon wurde anders eingestuft als im Benchmarkdatensatz, was dem allgemeinen Muster
(56% Ubereinstimmung) entspricht. Konkret liegt z.B. die aus dem OECD-Screeningtest
ermittelte Abbaukonstante fur Ibuprofen bei kpio = 0,1 h™t, wodurch sie als mittel abbaubar
eingestuft wird, obwohl bekannt ist, dass Ibuprofen auf Klaranlagen gut abgebaut wird.

Eine Optimierung dieses Ansatzes durch Anpassung der Grenzen flr die Kategorien ist auf
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Basis der OECD-Screeningdaten nicht moglich und wiirde fiir diese Beispielsubstanz auch
keinen Sinn ergeben.

Die Ergebnisse der SimpleTreat-Modellierng in Abbildung 10 bestatigen die Bedeutung der
Abbaukonstante fir die biologische Entfernung. Die Modellierung erfolgte von Dreier
(2024) mit in der Literatur publizierten Abbaukonstanten bzw. umgerechneten
Halbwertszeiten. Im Besonderen bei den gut abbaubaren Stoffen Bisphenol A und
Ibuprofen zeigt sich eine deutliche Streuung der Abbaukonstanten in der Literatur. Im Fall
von Bisphenol A schwankt die Abbaukonstante zwischen 0,002 und 1 h%, wodurch ein
biologischer Abbau zwischen 2 und 86% modelliert wird. Ein dhnliches Bild ergibt sich bei
Ibuprofen (5 x 10* bis 1,41 h und 1 bis 93% biologischer Abbau). Der Unterschied beim
modellierten Abbau fiir Ibuprofen und Bisphenol A bei einer Abbaukonstante von 1 htist
auf den Unterschied im Koc zurlickzufiihren und zeigt zum einen die erwdhnte
Wechselwirkung zwischen Abbaubarkeit und Adsorbierbarkeit, zum anderen aber die

Dominanz der Abbaubarkeit bei gut entfernbaren Stoffen.

Abbildung 10: Zusammenhang zwischen der Abbaukonstante und dem mittels SimpleTreat
modellierten biologischen Abbau bei unterschiedlichen Eingangswerten fir die
Abbaukonstante kpio (verdndert nach Dreier, 2024). Schwarz umrandete Symbole fiir
Bisphenol A, Ibuprofen und Benzotriazol markieren die Eingabewerte aus OECD-

Screeningtests, die auch bei Anwendung des SimplEstFATE-Modells zu Einsatz kommen

wirden.
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Zusammenfassend ladsst sich feststellen, dass die Ergebnisse aus den Screeningtests zwar
Unsicherheiten aufweisen, jedoch im Gegensatz zu den Daten aus Simulationstests
reprasentativer fiir das Verhalten auf den Klaranlagen sind und zumindest eine
Kategorisierung zulassen. Eine Verbesserung der Einstufung der Abbaubarkeit zu den drei
Kategorien erscheint nach derzeitigem Stand der Untersuchungen nur durch gezielte
Abbaubarkeitstests unter Bedingungen einer schwach belasteten Belebungsanlage

moglich.

3.2.3 Austragspfade mit adaptierter Kategorisierung

Aufbauend auf den Erkenntnissen aus Kapitel 3.2.1 und 3.2.2 wird die Kategorisierung nun
fiir jene Stoffe angepasst, fiir die eine Stoffbilanzierung der Siedlungswasserwirtschaft
moglich war. Dabei war es das Ziel, die Stoffe den Kategorien bestmdglich zuzuordnen und
die Ergebnisse der Frachtberechnung in den Ein- und Austragspfaden der
Siedlungswasserwirtschaft auf Basis dieser bestmoglichen Zuordnung darzustellen. Die
Anderungen gegeniiber Kapitel 3.1 bestehen darin, dass die Stoffe aufgrund ihrer
Adsorbierbarkeit nun in zwei statt urspringlich drei Kategorien eingeteilt werden, ndamlich
gut adsorbierbar und schlecht adsorbierbar. Dabei wird die Grenze bei einer Entfernung
von schlecht adsorbierbaren Stoffen von < 50% durch Adsorption in der Kldranlage
gezogen. Allerdings wurde davon abweichend fir gut abbaubare Stoffe der logKoc mit
einer Grenze von > 3,3 zur ldentifikation von gut adsorbierbaren Stoffen herangezogen, da
hier Beobachtungen auf der Kldranlage an ihre Grenzen stoBen. Bei Pharmazeutika wurde
zudem eine Ausnahme gemacht und diese generell als schlecht adsorbierbar eingestuft
(siehe auch Kapitel 3.2.1). Die aktualisierte Kategorisierung ist in Tabelle 9 dargestellt.
Nach diesen Adaptierungen verbleibt fiir jeden Eintragstragspfad nur noch eine Kategorie
(Schmutzwasser und gemischter Eintrag: gut abbaubar und gut adsorbierbar,
Niederschlagswasser: mittel abbaubar, gut adsorbierbar), fiir die keine Vertreter mit

ausreichenden Messdaten gefunden werden konnten.

Die resultierenden Aussagen zu den dominanten Austragspfaden aus der
Siedlungswasserwirtschaft unterscheiden sich nur geringfligig von denen, die in Kapitel 3.1
identifiziert wurden (Tabelle 5 und Tabelle 6). Dies unterstiitzt die Schlussfolgerung, dass
eine zusatzliche Kategorie fiur die mittlere Adsorbierbarkeit nicht nur keinen Mehrwert fir
die Anwendung des SimplEstFate-Modells bringt, sondern eher ein Hindernis fiir seine
Validierung darstellt, da nun die Aussagen fiir mehr Kategorien nicht durch Messdaten

verifiziert werden konnen.
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Tabelle 9: Ausgewahlte Stoffe flr die quantitative Ermittlung des Austrags tber

verschiedene Pfade und deren Kategorisierung nach angepasster Zuordnung.

Stoffname Abkiirzung Haupteintragspfad Abbaubarkeit  Adsorbierbarkeit
Coffein COF Schmutzwasser gut schlecht
Estradiol E2 Schmutzwasser gut schlecht
Ibuprofen IBU Schmutzwasser gut schlecht
Tris(2- TBEP Schmutzwasser gut schlecht
butoxyethyl)phosphat

Triisobutylphosphat TIBP Schmutzwasser gut schlecht
Bis(2-ethylhexyl)phthalat DEHP Schmutzwasser mittel gut
4-Nonylphenol 4NP Schmutzwasser mittel gut
Permethrin PER Schmutzwasser mittel gut
Triclosan TCS Schmutzwasser mittel gut
Triphenylphosphat TPHP Schmutzwasser mittel gut
Bisoprolol BSP Schmutzwasser mittel schlecht
Clarithromycin CLAR Schmutzwasser mittel schlecht
Diethyltoluamid DEET Schmutzwasser mittel schlecht
Estron El Schmutzwasser mittel schlecht
Ethinylestradiol EE2 Schmutzwasser mittel schlecht
Metoprolol MET Schmutzwasser mittel schlecht
Tris(2- TCPP Schmutzwasser mittel schlecht

chlorisopropyl)phosphat

2,2,4,4- BDE-47 Schmutzwasser schlecht gut
Tetrabromodiphenyl ether

2,2',4,4',5- BDE-99 Schmutzwasser schlecht gut
Pentabromodiphenyl ether

2,2',4,4',6- BDE-100 Schmutzwasser schlecht gut
Pentabromodiphenyl ether

2,2'4,4'5,5'- BDE-153 Schmutzwasser schlecht gut
Hexabromodiphenyl ether

2,2',4,4',5,6'- BDE-154 Schmutzwasser schlecht gut
Hexabromodiphenyl ether
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Stoffname Abkiirzung Haupteintragspfad Abbaubarkeit  Adsorbierbarkeit
5-chloro-2-(4- DCPP Schmutzwasser schlecht gut
chlorphenoxy)phenol

Benzisothiazolinon BIT Schmutzwasser schlecht schlecht
Carbamazepin CBz Schmutzwasser schlecht schlecht
Diclofenac DCF Schmutzwasser schlecht schlecht
Tris(1,3- TDCPP Schmutzwasser schlecht schlecht
dichlorisopropyl)phosphat

4-tert-Octylphenol 4-tert-OP Niederschlagswasser gut gut
Nicotin NIC Niederschlagswasser gut schlecht
Atrazin ATR Niederschlagswasser mittel schlecht
Carbendazim CBDZ Niederschlagswasser mittel schlecht
Cybutryn CYB Niederschlagswasser mittel schlecht
Diuron DIU Niederschlagswasser mittel schlecht
Benzo[a]anthracen BaA Niederschlagswasser schlecht gut
Benzo[a]pyren BaP Niederschlagswasser schlecht gut
Benzo[b]fluoranthen BbF Niederschlagswasser schlecht gut
Benzo[ghi]perylen BghiP Niederschlagswasser schlecht gut
Benzo[k]fluoranthen BkF Niederschlagswasser schlecht gut
Dibenz[a,h]anthracen DahA Niederschlagswasser schlecht gut
Fluoranthen FLT Niederschlagswasser schlecht gut
Indeno[1,2,3-cd]pyren 1123cdP Niederschlagswasser schlecht gut
Pyren PYR Niederschlagswasser schlecht gut
Mecoprop MCPP Niederschlagswasser schlecht schlecht
Metolachlor Meto Niederschlagswasser schlecht schlecht
Bisphenol A BPA Gemischt gut schlecht
Cypermethrin Ccp Gemischt mittel gut
Benzotriazol BTZ Gemischt mittel schlecht
Dibutylphthalat DBP Gemischt mittel schlecht
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Stoffname Abkiirzung Haupteintragspfad Abbaubarkeit  Adsorbierbarkeit
5-Methyl-1H-benzotriazol 1H- Gemischt mittel schlecht
S5MeBTA

Tributylphosphat TBP Gemischt mittel schlecht
Acenaphthen ACN Gemischt schlecht gut
Acenaphthylen ACY Gemischt schlecht gut
Anthracen ANT Gemischt schlecht gut
Chrysen CHR Gemischt schlecht gut
Dibutyltin DBT Gemischt schlecht gut
Fluoren FLU Gemischt schlecht gut
Phenanthren PHE Gemischt schlecht gut
Tributyltin TBT Gemischt schlecht gut
Imidacloprid IMD Gemischt schlecht schlecht
Naphthalin NAP Gemischt schlecht schlecht
Perfluorhexansaure PFHxA Gemischt schlecht schlecht
Perfluoroctansulfonsaure PFOS Gemischt schlecht schlecht
Perfluoroctansaure PFOA Gemischt schlecht schlecht

Im Falle eines liberwiegenden Stoffeintrags iber das Schmutzwasser (Abbildung 11) hat

die vorgenommene Anpassung keinen Einfluss auf die Relevanz der Austragspfade,

unabhangig vom Kanalisationssystem.
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Abbildung 11: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten lber vier verschiedene Pfade

flr Stoffe, die hauptsachlich Gber das Schmutzwasser in das System gelangen. Optimierte

Auswertung nach Anpassung der Kategorien (Tabelle 9). Oben: Auswertung am Beispiel

eines Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines Trennsystems. N: Stoffanzahl in

jeder Kategorie.
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Wie Abbildung 12 zeigt, verschieben sich die in Kapitel 3.1 dargestellten Ergebnisse fiir gut

abbaubare und maRig adsorbierbaren Stoffe mit (iberwiegendem Eintrag tiber

Niederschlagswasser in die Kategorie ,,gut abbaubar und gut adsorbierbar”, die bisher

keine Vertreter hatte. Dariiber hinaus kann keine Differenz festgestellt werden.
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Abbildung 12: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten lber vier verschiedene Pfade

fiir Stoffe, die hauptsachlich Gber das Niederschlagswasser in das System gelangen.

Optimierte Auswertung nach Anpassung der Kategorien (Tabelle 9). Oben: Auswertung am

Beispiel eines Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines Trennsystems.
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Bei Stoffen mit gemischtem Eintrag sind mehrere, wenn auch nicht erhebliche

Unterschiede zu beobachten (Abbildung 13). Die in Kapitel 3.1 dargestellten Ergebnisse fir

gut abbaubare und mittel adsorbierbare Stoffe werden auf die Kategorie ,,gut abbaubar

und schlecht adsorbierbar” libertragen, die bisher keine Vertreter hatte. Ebenfalls bisher

nicht vertreten war die Kategorie ,, mittel abbaubar und gut adsorbierbar”, in die nun

mindestens ein Stoff eingestuft wurde. Die plausiblen Ergebnisse der Frachtberechnung

zeigen fur diese Kategorie, dass der dominante Austragspfad (Uber 60%) Klarschlamm ist.
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Abbildung 13: Anteil des Austrages aus Siedlungsgebieten Uber vier verschiedene Pfade

fiir Stoffe, die Gber gemischte Eintrdge in das System gelangen. Optimierte Auswertung

nach Anpassung der Kategorien (Tabelle 9). Oben: Auswertung am Beispiel eines

Mischsystems; unten: Auswertung am Beispiel eines Trennsystems. N: Stoffanzahl in jeder

Kategorie.
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Der Klaranlagenablauf bleibt nach wie vor der eindeutig dominante Austragspfad fiir die
mittel abbaubaren und schlecht adsorbierbaren Stoffe im Mischsystem und der zweit-
wichtigste Austragspfad im Trennsystem. Allerdings hat die Anpassung fiir diese Kategorie
zu einer leichten Verschlechterung der Eindeutigkeit der Relevanz von Klarschlamm
gefuhrt. Wahrend der Anteil dieses Pfades vorher nahe bei 0 lag, schwankt er jetzt bis zu

ca. 40%, bleibt allerdings in zwei von drei Fallen unter 25%. Der einzige signifikante Verlust
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an Aussagekraft und Eindeutigkeit betrifft jedoch die schlecht abbaubaren und gut

adsorbierbaren Stoffe. Wahrend zuvor Klarschlamm den eindeutig dominanten Austrags-

pfad darstellte (Uber 75% im Mischsystem und Gber 60% im Trennsystem), hat die

Einstufung in diese Kategorie von einigen polyzyklizischen aromatischen Kohlenwasser-

stoffen mit niedrigem Molekulargewicht zu einer VergrofRerung des Bereichs gefiihrt. Im

Mischsystem stellt Kldrschlamm mit einem Anteil zwischen ca. 25% und 90% nach wie vor

den wesentlichen Pfad dar. Demgegeniiber zeigt sich im Trennsystem, dass die Anteile des

Gesamtaustrags fur Regenwasserkanal und Klarschlamm sehr dhnlich sind.

Tabelle 10: Dominanz der Austragspfade fiir Stoffe aus der Siedlungswasserwirtschaft in

Abhéngigkeit der Zuordnung zu Stoffkategorien fiir ein Klaranlageneinzugsgebiet mit

Uberwiegend Mischsystem (KA = Klaranlage, Mischwasser(i. = Mischwasseruberlauf) mit

der neuen Kategorisierung betreffend die Adsorbierbarkeit.

Kategorie Uberwiegend Eintrag Gemischter Eintrag liber Uberwiegend Eintrag iiber
liber Schmutzwasser Schmutz- und Niederschlagswasser
Niederschlagswasser
gutin KA Mischwasserii. > Klér- Mischwassert. > Mischwasserti. >

abbaubar, gut
adsorbierbar

schlamm > KA-Ablauf,
Regenwasserkanal*

Kldrschlamm > KA-Ablauf
und Regenwasserkanal*

Regenwasserkanal >
Kldrschlamm > KA-Ablauf*

gutin KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

Mischwasserii.? > KA-
Ablauf > Klarschlamm

und Regenwasserkanal

Mischwasseri. >
Regenwasserkanal, KA-
Ablauf und Klarschlamm

Mischwasserii.” >
Regenwasserkanal > KA-
Ablauf und Klarschlamm

mittel in KA
abbaubar, gut

Klarschlamm? > KA-

Ablauf > Mischwasser >

Kldrschlamm? > KA-Ablauf
> Mischwasseri. >

Mischwasserti. >
Regenwasserkanal, KA-

adsorbierbar Regenwasserkanal Regenwasserkanal Ablauf und Klarschlamm
mittel in KA KA-Ablauf? > KA-Ablauf? > KA-Ablauf und
abbaubar, Mischwasseri. und Mischwasseri. > Mischwasserii.” >
schlecht Klarschlamm > Klarschlamm und Regenwasserkanal und

adsorbierbar

Regenwasserkanal

Regenwasserkanal

Klarschlamm

schlecht in KA
abbaubar, gut

Klarschlamm? >
Mischwasseri. > KA-

Klarschlamm? > Misch-
wasserl. > KA-Ablauf und

Klarschl. > Mischwasserii?
> Regenwasserkanal > KA-

adsorbierbar Ablauf und Regenwasserkanal Ablauf
Regenwasserkanal
schlecht in KA KA-Ablauf? > KA-Ablauf? > KA-Ablauf? >

abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

Mischwasseri. >
Klarschlamm und
Regenwasserkanal

Mischwasseri. >
Klarschlamm und
Regenwasserkanal

Mischwasseri. >
Regenwasserkanal >
Klarschlamm

1 Konnte nicht quantitativ Uberpruft werden und beruht daher nur auf Expertjudgement.

2 |dentifizierbare Hauptaustragspfade sind fett dargestellt
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Tabelle 11: Dominanz der Austragspfade fiir Stoffe aus der Siedlungswasserwirtschaft in

Abhéngigkeit der Zuordnung zu Stoffkategorien fiir eine Klaranlageneinzugsgebiet mit

Uberwiegend Trennsystem (KA = Klaranlage, Mischwasser(i. = Mischwasseriiberlauf) mit

der neuen Kategorisierung betreffend die Adsorbierbarkeit.

Kategorie Uberwiegend Eintrag liber  Gemischter Eintrag iiber Uberwiegend Eintrag iiber
Schmutzwasser Schmutz- und Niederschlagswasser
Niederschlagswasser
gut in KA Regenwasserkanal und Regenwasserkanal > Regenwasserkana?l >
abbaubar, Mischwassert. > Kldr- Mischwassert. und Mischwasseru. > KA-Ablauf
gut schlamm > KA-Ablauf * Kldrschlamm > KA-Ablauf* und Klarschlamm

adsorbierbar

gutin KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

Regenwasserkanal > KA-
Ablauf und Mischwasseri.
> Klarschlamm

Regenwasserkanal >
Mischwasseru., KA-Ablauf
und Klarschlamm

Regenwasserkanal® >
Mischwasseri. > KA-Ablauf
und Klarschlamm

mittel in KA Kldrschlamm? > KA-Ablauf Klarschlamm > Regenwasserkanal >
abbaubar, > Mischwassert. und Regenwasserkanal und KA-  Kldrschlamm >

gut Regenwasserkanal Ablauf > Mischwasserd. Mischwasseri. und KA-
adsorbierbar Ablauf?

mittel in KA KA-Ablauf 2> KA-Ablauf und Regenwasserkanal® > KA-
abbaubar, Mischwasserd., Regenwasserkanal?® > Ablauf > Mischwasserd.
schlecht Klarschlamm und Mischwasseri. und und Klarschlamm

adsorbierbar

Regenwasserkanal

Klarschlamm

schlecht in
KA abbaubar,
gut
adsorbierbar

Kldarschlamm? > KA-Ablauf,
Mischwasseri. und
Regenwasserkanal

Kldrschlamm >
Regenwasserkanal?® >
Mischwasserd. und KA-
Ablauf

Regenwasserkanal >
Klarschlamm? > Misch-
wasseru. > KA-Ablauf

schlecht in
KA abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

KA-Ablauf? > Kldrschlamm
und Regenwasserkanal >
Mischwasseru.

KA-Ablauf > Regenwasser-
kanal? > Mischwasseri. und
Klarschlamm

Regenwasserkanal > KA-
Ablauf? > Mischwasserdi.
und Klarschlamm

1 Konnte nicht quantitativ Uberprift werden und beruht daher nur auf Expertjudgement.

2 |dentifizierbare Hauptaustragspfade sind fett dargestellt

Zusammenfassend ldsst sich aus diesen Ergebnissen ableiten, dass der Regenwasserkanal

der eindeutig dominante Austragspfad fiir die Spurenstoffe ist, die liberwiegend lber

Niederschlagswasser im Trennsystem eingetragen werden. Dies gilt unabhdngig von ihren

chemisch-physikalischen Eigenschaften. Auch fiir die gut abbaubaren und schlecht

adsorbierbaren Stoffe, die liberwiegend Gber Schmutzwasser oder tiber gemischte

Eintrage in ein GUberwiegendes Trennsystem zugefliihrt werden, ist der Regenwasserkanal

ein wichtiger Austragspfad. Im Mischsystem erfolgt die Emission dieser gut abbaubaren
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und schlecht adsorbierbaren Stoffe primar tGiber Mischwasserentlastungen, wobei die Art

ihrer Eintrage in das System eine untergeordnete Rolle spielt.

Des Weiteren sind die Emissionen Uber Mischwasserentlastungen auch fir Stoffe mit
anderen chemisch-physikalischen Eigenschaften von entscheidender Bedeutung, die
Uberwiegend liber Niederschlagswasser in ein Mischsystem eingetragen werden. Im
Mischsystem stellt der Kldranlagenablauf den maRgeblichen Austragspfad fiir alle Stoffe
dar, die entweder mittel oder schlecht abbaubar und schlecht adsorbierbar sind. Dies gilt
unabhangig davon, Gber welche Pfade sie in das System eingetragen werden. Auch im
Trennsystem kann der Klaranlagenablauf eine sehr wichtige Rolle spielen, und zwar
sowohl fir jene schlecht abbaubaren und schlecht adsorbierbaren Stoffe, die
Uberwiegend lber das Schmutzwasser eingetragen werden, als auch fiir die mittel oder
schlecht abbaubaren sowie schlecht adsorbierbaren Stoffe, die gemischt eingetragen
werden. Wenn gut adsorbierbare Stoffe entweder Giberwiegend (iber das Schmutzwasser
oder gemischt Gber Schmutzwasser und Niederschlagswasser eingetragen werden,
werden sie aus beiden Kanalisationssystemen in einem dominanten Ausmal tUber
Klarschlamm ausgetragen. Das gilt hochstwahrscheinlich nicht fir gut adsorbierbaren
Stoffe, die auch gut abbaubar sind. Allerdings konnte dies aufgrund der fehlenden

Messdaten nicht tGberprift werden.

Im Vergleich der Kanalsysteme wird durch die Auswertungen verdeutlicht, dass fur
adsorbierbare und/oder abbaubare Stoffe die zum Teil oder iberwiegend tber
Niederschlagswasser in die Siedlungswasserwirtschaft gelangen, das Mischsystem fiir den
Gewadsserschutz einen Vorteil hat, da der Stoffeintrag liber Mischwasseriberlauf
gegeniber dem Regenwasserkanal deutlich verringert ist und es zu einem verstarkten
Abbau auf der Klaranlage (abbaubare Stoffe) oder einer verstarkten Verlagerung in den
Klarschlamm (adsorbierbare Stoffe) kommt. Fiir schlecht abbaubare und schlecht
adsorbierbare Stoffe ist das Kanalsystem von geringerer Bedeutung, da bei einem
Mischsystem eine Verlagerung in die Kldranlage zu einem Austrag tUber den Ablauf fihrt.
Im Falle der Stoffe, die iberwiegend liber das Schmutzwasser eingetragen werden
bestatigt sich der Vorteil des Trennsystems, wo Austrage von Schmutzwasser tber den

Mischwasseriberlauf weitgehend vermieden werden kénnen.
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3.3 SimplEstFATE

3.3.1 Modellerlduterung

SimplEstFATE folgt einem konzeptionellen Modell, wie es in Abbildung 14 dargestellt ist.
Stoffe werden lGber Schmutzwasser und Niederschlagswasser in die
Siedlungswasserwirtschaft eingetragen und verlassen in Abhadngigkeit, des Eintragspfades,
des Kanalsystems und ihrer Adsorbier- und Abbaubarkeit die Siedlungswasserwirtschaft
Uber unterschiedliche Austragspfade (Regenwasserkanal, Mischwasseriberlauf,

Klarschlamm, Klaranlagenablauf) oder werden auf der Kldranlage ab- bzw. umgebaut.

Abbildung 14: Konzeptionelles Stoffflussmodel von Stoffeintragen in die Siedlungswasser-

wirtschaft und der Austragspfade aus der Siedlungswasserwirtschaft.
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Die Pfeilfarbe indiziert den Gesamtstoffgehalt des Stoffflusses

Die Pfeilfarbe zeigt die Gesamtkonzentration von Stoffen in der Wassermatrix an (Klaranlagenablauf <

Niederschlagswasser < Mischwasser < Schmutzwasser < Klarschlamm).
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Soll SimplEstFATE in Zukunft zur Einschatzung der Hauptaustragspfade von Stoffen aus der

Siedlungswasserwirtschaft angewendet werden, ist dies (iber drei Schritte moglich:

(i) Ermittlung der Basisinformationen, (ii) Zuteilung des Stoffes zu einer Kategorie und

(iii) Ermittlung der Hauptaustragspfade.

Ad (i): Ermittlung der Basisdaten

1.

Ermittlung der Einsatzbereiche eines Stoffes: Dazu sind folgende Fragen zu
beantworten:

Wird der Stoff vor allem in Haushalten und Industrie eingesetzt und gelangt damit in
das Schmutzwasser? Handelt es sich bei dem Stoff um ein Pharmazeutikum?

Wird er vor allem auf stadtischen Flachen (Verkehrswege, Dacher/Fassanden)
eingesetzt oder gelangt er Gber Depositionen aus der Luft oder liber den Verkehr auf
stadtische Flachen und gelangt so mit dem Niederschlagsabfluss in die Kanalisation?
Kann keine der beiden Eintragswege in die Kanalisation als dominant angesehen
werden und ist ein Eintrag liber beide Wege zu erwarten?

Adsorption eines Stoffes: Zwar ware theoretisch der Kq Wert fiir die Charakterisierung
der Absorption eines Stoffes bei der Abwasserreinigung an den Klarschlamm am
geeignetsten, praktisch ist allerdings der Koc bzw. logKoc fiir wesentlich mehr Stoffe
verfligbar und hat sich fiir eine Kategorisierung als geeignet erwiesen. Daher stitzt
sich SimplEstFATE vor allem auf den Koc. Daten zu logKoc sind fiir viele Stoffe in
Datenbanken wie z.B. ECHA oder Norman (Kap. 2.1) zu finden.

Abbaubarkeit eines Stoffes: Zur Abbaubarkeit von Stoffen werden einerseits DTso-
Werte vorhergesagt oder gemessen und es liegen v.a. in der ECHA-Datenbank
Informationen zur Halbwertszeit bzw. DTsp (nach OECD-Simulationstests) vor. Diese
Daten beziehen sich in der Regel auf den Abbau in bestimmten Umweltmatrizes
(Wasser, Sediment, Boden). Es hat sich gezeigt, dass diese Angaben ungeeignet fir
eine Abschatzung des Abbaus in Kldranlagen und damit auch fiir die Nutzung in
SimplEstFATE sind. Besser eignen sich die Angaben zur biologischen Abbaubarkeit aus
OECD-Screeningtests. Diese sind fiir eine Reihe von Stoffen in der ECHA Datenbank
(ECHA Chemicals Database, ECHACHEM) im Bereich Umweltverhalten und Pfade
(Environmental fate and pathways)/Subbereich Biologischer Abbau
(biodegradation)/Biologischer Abbau im Wasser: Screeningtests (biodegradation in
water: screening tests) zu finden. Allerdings ist die Verfligbarkeit dieser Informationen
deutlich seltener als jene zu DTsp und vor allem fehlen sie vielfach bei Pharmazeutika.
Zudem konnte im Rahmen dieser Studie gezeigt werden, dass auch diese Daten im

Vergleich zum tatsachlichen Abbau auf Klaranlagen teilweise zu Fehlbefunden fiihren.
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Eine deutliche Verbesserung der Zuordnung ware daher mit Abbauversuchen unter

Bedingungen einer schwach belasteten Belebungsanlage zu erwarten.

Ad (ii): Zuteilung des Stoffes zu einer Kategorie

1. Herkunftsbereich eines Stoffes: Anhand der in (i) erhobenen Informationen wird der
Stoff in drei unterschiedliche Kategorien eingeteilt ,Uberwiegend Eintrag iber
Schmutzwasser”, ,,Uberwiegend Eintrag Giber Niederschlagswasser”, oder wenn keine
eindeutige Zuordnung moglich ist ,Gemischter Eintrag Gber Schmutz- und
Niederschlagswasser”

2. Adsorption eines Stoffes: Im Zuge der Untersuchungen zu diesem Projekt konnte
gezeigt werden, dass Stoffe entweder zu einem groRen Anteil oder nur zu einem
geringen Anteil an den Schlamm adsorbiert aus dem Abwasser entfernt werden. Eine
mittlere Entfernung tritt nur selten auf und kann nicht Gber den Koc Wert abgebildet
werden. Es wurden in SimplEstFATE daher nur zwei Kategorien fir die Adsorption
ausgewiesen. Als Grenze wurde ein logKoc von 3,3 gewahlt: LogKoc > 3,3 = ,,gut
adsorbierbar”; logKoc < 3,3 = ,,schlecht adsorbierbar”. Speziell im Bereich um logKoc
von 3,3 ist damit eine gewisse Unschéarfe gegeben. Bei Pharmazeutika funktioniert die
Einstufung Giber den KOC nicht. Aufgrund der derzeitig vorliegenden Daten sollten
Pharmazeutika vorlaufig generell der Kategorie ,,schlecht adsorbierbar” zugeordnet
werden.

3. Abbaubarkeit eines Stoffes: Ergebnisse der OECD-Screeningtests weisen fiir Stoffe vier
Kategorien aus: Leicht biologisch abbaubar (readily biodegradable) unter Einhaltung
des 10d-Fensters, leicht biologisch abbaubar (readily biodegradable), 10d-Fenster wird
nicht erfillt, inharent biologisch abbaubar (inherently biodegradable) und nicht
biologisch abbaubar (no biodegradation). Diese Kategorien entsprechen als Abbaurate
kbio etwa den Werten von 1 pro Stunde; 0,3 pro Stunde, 0,1 pro Stunde und 0. Fir
SimplEstFATE werden die Bewertungen , leicht biologisch abbaubar” und ,, biologisch
abbaubar” zur Kategorie ,gut auf der KA abbaubar” zusammengefasst, die Bewertung
»inhdrent biologisch abbaubar” wird zur Kategorie , mittel auf der KA abbaubar” und
die Bewertung ,nicht biologisch abbaubar” zur Kategorie ,,schlecht auf der KA
abbaubar”. Sind Abbauversuche unter Bedingungen einer schwach belasteten
Belebungsanlage verfligbar oder kénnen diese durchgefiihrt werden, werden
Abbauraten von > 80% als ,,gut auf der KA abbaubar” kategorisiert, Abbauraten von 20
— 80% als ,, mittel auf der KA abbaubar” und Abbauraten von < 20% als ,,schlecht auf
der KA abbaubar”.

Endbericht SimplEstFATE 55 von 159



4. Flichtige organische Verbindungen: Fir VOC kann die Entfernung Gber Strippung
(Verflichtigung) neben der Adsorption und der Abbaubarkeit ein maRgeblicher
Entfernungspfad sein. Daher sollte das Modell SimplEstFATE nicht fiir VOC
angewendet werden, es sei denn, es liegen Literaturdaten vor, die belegen, dass die
Strippung keinen maligeblichen Beitrag liefert.

Ad (iii): Ermittlung der Hauptaustragspfade

Zur Ermittlung der Hauptaustragspfade wird ein Stoff (iber jedes Einzelkriterium bewertet
und aus den Kategorien fir die drei Einzelkriterien (Herkunftsbereich 3 Einzelkriterien,
Adsorbierbarkeit 2 Einzelkriterien und 3 Einzelkriterien Abbaubarkeit) wird der Stoff einer
der 18 moglichen Kategorien zugeordnet. Darauf aufbauend kann die Ermittlung des
Hauptaustragspfades in Abhangigkeit des dominanten Kanalsystems fiir ein Trennsystem
oder ein Mischsystem durchgefiihrt werden. Im Falle eines Mischsystems kann die
Ermittlung des Hauptaustragspfades liber die Tabelle 10, im Falle eines Trennsystems Uber
die Tabelle 11 erfolgen. Semiquantitative Zuordnung zu Hauptaustragspfaden sind auch
Uber Abbildung 10 bis Abbildung 12 dieses Berichts moglich. Die Zellen der Tabelle geben
fiir jede Kategorie die zu erwartende Reihung der Relevanz der Austragspfade an. So
bedeutet z.B. der Zelleintrag in der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag iber Schutzwasser”
(1. Spalte) und ,,schlecht in KA abbaubar, gut adsorbierbar” (5. Zeile) ,Klarschlamm > KA-
Ablauf, Mischwasseri. und Regenwasserkanal”, dass die groRRten Austragsfrachten des
untersuchten Stoffes tUber den Klarschlamm, gefolgt vom Klaranlagenablauf sowie
Mischwassertberlauf und Regenwasserkanal (die letzten beiden etwa im selben Ausmald)
zu erwarten sind. Sind ein Austragspfad oder mehrere Austragspfade fett gedruckt, so
weist das in Hinblick auf die emittierten Frachten auf eine deutliche Dominanz dieses bzw.

dieser Pfade gegeniliber den anderen Pfaden hin.

3.3.2 Modellanwendung
Im Zuge des gegenstandlichen Projektes wurden Daten fir 274 organische Spurenstoffe

gesammelt. Flr 95 dieser Einzelsubstanzen lagen Literaturwerte zur Entfernung tiber die
zwei relevanten Entfernungsmechanismen Adsorption und Abbau auf der Klaranlage aus
der Studie von Margot et al. (2015) als Benchmarkdatensatz vor, um die Nutzung von Kow,
Koc, DTso und kpio als geeignete Indikatoren zu prifen und zu justieren. Flr insgesamt 63
Substanzen konnte zudem eine Stoffbilanz der Siedlungswasserwirtschaft mit allen
Austragspfaden berechnet, so Aussagen Uber die erwartbaren Hauptaustragspfade

geprift und fur diese die Anwendung von SimplEstFATE festgelegt werden. Urspriinglich
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waren fiir die Anwendung von SimplEstFATE neben den Informationen tGber den
Einsatzbereich eines Stoffes fiir die Kategorisierung der Adsorbierbarkeit Koc oder Kg
vorgesehen. Aufgrund der Datenverfiigbarkeit wurde letztendlich Koc vorgezogen. Fiir den
Abbau war urspriinglich DTsg vorgesehen. Die verfligbaren Daten erwiesen sich allerdings
als nicht geeignet. Alternativ wurde daher auf kyio, abgeleitet aus OECD Screeningtests,
umgestiegen. OECD Screeningtests waren allerdings nur in geringerem Umfang verflgbar,
als die Daten zu DTso. So waren fir eine Kategorisierung tGber Koc und DTsp aus OECD
Simulationsversuchen fiir 246 Stoffe die erforderlichen Informationen vorhanden
gewesen, wahrend das bei der Nutzung einer Kategorisierung iber OECD Screeningtests
nur fur 96 Stoffe der Fall ist.

Im Folgenden wird SimplEstFATE nun auf die 96 Stoffe angewandt, fir die die
erforderlichen Informationen vorhanden sind. Das heift die Stoffe werden anhand der
Basisdaten den 18 Kategorien zugeordnet und je nach dominantem Kanalsystem die
Hauptaustragspfade dargestellt. Zudem wird angegeben und diskutiert, ob die
Anwendung der SimplEstFATE-Kriterien zu einer Anderung der Kategorisierung gegeniiber
jener Kategorisierung fiihrt, bei der anhand von Klaranlagendaten Stoffbilanzen fiir die
Siedlungswasserwirtschaft berechnet und so Hauptaustragspfade indentifiziert werden
konnten (siehe Kapitel 3.2.3). In diesen Vergleich konnten allerdings nur 27 Stoffe
aufgenommen werden, fir die sowohl fiir die Kategorisierung nach SimplEstFATE als auch

fiir die Durchfihrung der Stoffbilanzierung alle erforderlichen Daten vorhanden waren.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Schmutzwasser” und ,,gut in KA abbaubar, gut
adsorbierbar”:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Sreeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 12 zusammengestellt. Wahrend Bis(2-
ethylhexyl)phthalat und Triphenylphosphat iber SimplEstFATE bzw. den OECD-Screening-
test als gut auf der Kldranlage abbaubar charakterisiert wurden, wurde in Kapitel 3.2.3 bei
der Kategorisierung Gber Kldaranlagendaten eine mittlere Abbaubarkeit festgestellt, wobei
allerdings auch diese auf einer Entfernung auf der Klaranlage von tGiber 50% beruht. Hier
liegt also eine gewisse Unschérfe der Einstufung der Abbaubarkeit nach SimplEstFATE im

Vergleich zu Klaranlagendaten vor, wie sie auch in Kapitel 3.2.2 beschrieben wurde.

Dominiert das Mischsystem in einem Klaranlageneinzugsgebiet ist als Hauptaustragspfad

fiir die Stoffe dieser Kategorie der Mischwasseriiberlauf zu erwarten (Tabelle 10).
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Eventuell kommt noch dem Klarschlamm eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der

Klaranlagenablauf und Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielen.

Dominiert das Trennsystem (siehe Tabelle 11) kann der Regenwasserkanal im Fall von

Fehlanschliissen oder einem gewissen Austrag liber stadtische Flachen gegeniiber dem

Mischwasseriberlauf an Bedeutung gewinnen. Eventuell kommt noch dem Klarschlamm

eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der Kldranlagenablauf bei funktionierender

Abwasserreinigung keine Rolle spielt.

Tabelle 12: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag Giber Schmutzwasser” und ,,gut in
KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-

Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe wurden

gegenliber der Kategorisierung (iber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc
Benzolsulfonsdure Desinfektionsmittel readily biodegradable 4.2
Triphenylphosphat Flammschutzmittel readily biodegradable 3.7
Diphenylcarbonat Industriechemikalien readily biodegradable 3.6
2-Ethylhexyldiphenylphosphat  Industriechemikalien readily biodegradable 3.4
Triclocarban Pflegeprodukte readily biodegradable 3.6
Palmitinsdure Tenside readily biodegradable 3.5
Bis(2-ethylhexyl)phthalat Weichmacher readily biodegradable 4.9

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Schmutzwasser” und ,,gut in KA abbaubar,

schlecht adsorbierbar“:

Die Uber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer

Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Sreeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 13 zusammengestellt. Fir Ethinyl-

estradiol (EE2) wurde in Kapitel 3.2.3 bei der Kategorisierung tiber Klaranlagendaten eine

mittlere Abbaubarkeit mit einem Abbau von ca. 50% festgestellt. Hier spielt auch das

Schlammalter eine Rolle. Es zeigt sich daher wiederum eine gewisse Unschéarfe der
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Einstufung nach SimplEstFATE, die auf den Problemen mit der Kategorisierung der

Abbaubarkeit beruht, wie sie in Kapitel 3.2.2 besprochen wurde.

Dominiert das Mischsystem ist eine klare Dominanz des Mischwasseriiberlaufs als
Hauptaustragspfad fiir die Stoffe dieser Kategorie zu erwarten. Eventuell kommt noch
dem Klaranlagenablauf eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der Klarschlamm und

Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielen.

Dominiert das Trennsystem kann der Regenwasserkanal im Fall von Fehlanschliissen oder
einem gewissen Austrag Uber stadtische Flachen gegeniiber dem Mischwassertberlauf an
Bedeutung gewinnen und dieser wiederum an Bedeutung verlieren. Eventuell kommt
noch dem Kldranlagenablauf eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der Austrag tber

Klarschlamm keine Rolle spielt.

Tabelle 13: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag Giber Schmutzwasser” und ,,gut in
KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-
Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe wurden

gegenliber der Kategorisierung (iber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc
Triisobutylphosphat Flammschutzmittel readily biodegradable 2.9
Phenol Industriechemikalien readily biodegradable 14
2,3,6-Trimethylphenol Industriechemikalien readily biodegradable 3.2
Methylparaben Konservierungsmittel readily biodegradable 1.9
Ethylparaben Konservierungsmittel readily biodegradable 2.2
Estradiol (E2) Hormone readily biodegradable, 4.9

failing 10 day window

biodegradable to a certain extent
Ethinylestradiol (EE2) Pharmazeutika readily biodegradable, 5.2

(Kontrazeptiv) failing 10 day window

biodegradable to a certain extent
Erythromycin Pharmazeutika readily biodegradable, 2.8

failing 10 day window

biodegradable to a certain extent
Salicylsdure Pharmazeutika readily biodegradable 1.6
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Coffein Psychotrope Substanzen readily biodegradable 1.8
4-tert-Butylbenzaldehyd Pflegeprodukte readily biodegradable 2.4
Laurinsdure Tenside readily biodegradable 3.0

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag liber Schmutzwasser” und ,,mittel in KA abbaubar, gut
adsorbierbar”:

Die Uber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Sreeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 14 zusammengestellt.

Tabelle 14: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag Giber Schmutzwasser” und ,, mittel
in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-

Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

4-Nonylphenol Industriechemikalien inherently biodegradable, 4.0
fulfilling specific criteria

Triclosan Pflegeprodukte inherently biodegradable 3.9

Permethrin Pharmazeutika (Insektizid) inherently biodegradable 4.8

Dominiert das Mischsystem ist eine klare Dominanz des Kldrschlamms als
Hauptaustragspfad fiir die Stoffe dieser Kategorie zu erwarten. Daneben kdnnen auch
dem Klaranlagenablauf und dem Mischwassertberlauf eine gewisse Bedeutung
zukommen, wahrend der Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielt.

Dominiert das Trennsystem ist ebenfalls eine klare Dominanz des Kldrschlamms als
Hauptaustragspfad zu erwarten. Daneben kénnen auch dem Klaranlagenablauf und dem
Regenwasserkanal eine gewisse Bedeutung zukommen, wahrend der

Mischwasseriberlauf voraussichtlich keine Rolle spielt.
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Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Schmutzwasser” und ,mittel in KA abbaubar,
schlecht adsorbierbar*:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 15 zusammengestellt. Entgegen den
Benchmark-Informationen aus Klaranlagendaten, die eine gute Abbaubarkeit anzeigen,
wird Ibuprofen tGber den OECD-Screeningtest als mittel abbaubar eingestuft. Allerdings
liegt die Einstufung nach Klaranlagendaten nahe an der Kategoriegrenze, sodass diese
Unterschiede in der Kategorisierung aus der Unschéarfe der Methode heraus erwartbar

sind.

Dominiert das Mischsystem ist eine Dominanz des Klaranlagenablaufes als
Hauptaustragspfad fiir die Stoffe dieser Kategorie zu erwarten. Daneben kénnen auch
dem Klarschlamm und dem Mischwasserliberlauf eine gewisse Bedeutung zukommen,

wahrend der Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielt.

Dominiert das Trennsystem ist ebenfalls eine Dominanz des Klaranlagenablaufes als
Hauptaustragspfad zu erwarten. Daneben kdnnen auch dem Klarschlamm und dem
Regenwasserkanal vor allem bei Fehlanschliissen eine gewisse Bedeutung zukommen,

wahrend der Mischwasseruberlauf voraussichtlich nur eine sehr geringe Rolle spielt.

Tabelle 15: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag Giber Schmutzwasser” und , mittel
in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-
Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe wurden

gegenliber der Kategorisierung (iber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Tris(2- Flammschutzmittel inherently biodegradable 2.4
chlorisopropyl)phosphat

Estron (E1) Hormone inherently biodegradable 5.0

4-Aminophenol Industriechemikalien not readily biodegradable, but 1.3
inherently, fulfilling specific criteria

4-Nitrotoluol Industriechemikalien inherently biodegradable 2.6
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Ethylendiamintetra- Komplexbildner inherently biodegradable, fulfilling 2.5

essigsaure specific criteria

Amidotrizoesaure Kontrastmittel not readily biodegradable; 2.5
moderately/partly biodegradable

Amoxicillin Pharmazeutika inherently biodegradable 2.4

Ibuprofen Pharmazeutika not readily biodegradable; 2.1
moderately/partly biodegradable

Furosemid Pharmazeutika moderately/partly biodegradable 1.9

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Schmutzwasser” und ,,schlecht in KA abbaubar,

gut adsorbierbar”:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer

Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 16 zusammengestellt. Es wurden keine

Abweichungen von der Kategorisierung tUber Kldranlagendaten festgestellt.

Tabelle 16: Stoffe der Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag (iber Schmutzwasser” und

,Schlecht in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach

OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Benzyl-2-naphthylether Industriechemikalien not readily biodegradable 4.0

Butylhydroxytoluol Industriechemikalien not readily biodegradable 4.0

1,5,9-Cyclododecatrien Industriechemikalien not readily biodegradable; 3.7
under test conditions no
biodegradation observed

Dodecamethylcyclohexa- Pflegeprodukte und not readily biodegradable 5.9

siloxan Industriechemikalien

Octamethylcyclotetrasiloxan Pflegeprodukte und not readily biodegradable 4.9

Industriechemikalien
Decamethylcyclopentasiloxan Industriechemikalien not readily biodegradable 5.2
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Galaxolid Pflegeprodukte not readily biodegradable; 4.5
under test conditions no
biodegradation observed

Tonalid Pflegeprodukte inherently biodegradable, 3.5
not fulfilling specific criteria

Chlorhexidin Pharmazeutika not readily biodegradable 4.6

Avobenzon UV-Filter not inherently biodegradable 3.7

Bei den Stoffen dieser Kategorie dominiert als Austragspfad im Mischsystem und im
Trennsystem ganz klar der Klarschlamm. Daneben kénnen im Mischsystem dem
Mischwassertberlauf und im Trennsystem dem Regenwasserkanal eine geringe

Bedeutung zukommen, wahrend der Klaranlagenablauf zumeist keine Rolle spielt.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Schmutzwasser” und ,,schlecht in KA abbaubar,
schlecht adsorbierbar*:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 17 zusammengestellt. Es wurden keine

Abweichungen von der Kategorisierung tUber Kldranlagendaten festgestellt.

Tabelle 17: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag tiber Schmutzwasser” und
,Schlecht in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach
OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc
Tris(1,3-dichlor- Flammschutzmittel not readily biodegradable; 2.9
isopropyl)phosphat under test conditions no

biodegradation observed

Cobalt(ll)-acetat Industriechemikalien not readily biodegradable; 0.0
under test conditions no
biodegradation observed

1-Octanthiol Industriechemikalien not readily biodegradable 2.5
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Trimethoxyphenylsilan Industriechemikalien not readily biodegradable 1.1
Cumolhydroperoxid Industriechemikalien not readily biodegradable 1.6
p-Phenylendiamin Industriechemikalien not readily biodegradable 1.7
Benzisothiazolinon Konservierungsmittel not readily biodegradable 1.6
Diclofenac Pharmazeutika not readily biodegradable 3.1
Candesartan Pharmazeutika not readily biodegradable 2.5
1,5-Naphthylendiamin Pharmazeutika und not readily biodegradable 2.0
Biozide
Acesulfam SuBungsmittel under test conditions no 14

biodegradation observed

Sucralose SuBungsmittel not readily biodegradable 14

Bei den dieser Kategorie zugeordneten Stoffen dominiert im Mischsystem und im
Trennsystem ganz klar der Klaranlagenablauf als Hauptaustragspfad. Daneben kénnen im
Mischsystem dem Mischwasseriberlauf und im Trennsystem dem Regenwasserkanal eine
gewisse Rolle zukommen, wogegen dem Klarschlamm in beiden Systemen zumeist nur

eine geringe Bedeutung zukommen.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,gut in KA abbaubar,
gut adsorbierbar*:

Dieser Kategorie wurde tGber SimplEstFATE nur 4-tert-Octylphenol zugeordnet.
Gemeinsam mit der Verwendungsgruppe ist die Einstufung aus dem OECD-Screeningtest
sowie der Medianwert der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 18 dargestellt.

Dominiert das Mischsystem in einem Klaranlageneinzugsgebiet ist als Hauptaustragspfad
fir die Stoffe dieser Kategorie der Mischwasseriiberlauf zu erwarten. Eventuell kommt
noch dem Regenwasserkanal eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der Klarschlamm und

der Klaranlagenablauf voraussichtlich nur eine geringe bzw. keine Rolle spielen.
Dominiert das Trennsystem wird der Regenwasserkanal gegeniiber dem

Mischwasseriberlauf dominieren, wahrend Klarschlamm nur eine geringe und der

Klaranlagenablauf bei funktionierender Abwasserreinigung keine Rolle spielt.
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Tabelle 18: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag tiber Niederschlagswasser” und
»gut in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-

Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc
4-tert-Octylphenol Industriechemikalien readily biodegradable, failing 10 3.5
day window

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,gut in KA abbaubar,
schlecht adsorbierbar”:

Die Uber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 19 zusammengestellt. Entgegen den
Benchmark-Informationen aus Klaranlagendaten, die eine schlechte Abbaubarkeit
anzeigen, wird Mecoprop (iber den OECD-Screeningtest als gut abbaubar eingestuft. Da
die Einstufung nach Klaranlagendaten sehr deutlich ausfallt, diirfte hier die Einstufung

aufgrund des OECD-Screeningtests fiir Klaranlagen zu einer falschen Einschatzung fihren.

Tabelle 19: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag tiber Niederschlagswasser” und
»gut in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach
OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe werden

gegenliber der Kategorisierung (iber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

4-tert-Butylphenol Industriechemikalien readily biodegradable, 3.1
failing 10 day window

Mecoprop Pestizide readily biodegradable 1.3

Nicotin Psychotrope Substanzen  readily biodegradable 2.0

Dominiert das Mischsystem ist eine klare Dominanz des Mischwasseriiberlaufs als
Hauptaustragspfad fiir Soffe dieser Kategorie zu erwarten, wahrend die anderen

Austragspfade voraussichtlich eine untergeordnete Rolle spielen.
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Dominiert das Trennsystem ist eine klare Dominanz des Regenwasserkanals als
Hauptaustragspfad zu erwarten, wiahrend wiederum den anderen Austragspfaden nur

eine untergeordnete Rolle zukommt.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,mittel in KA abbaubar,
gut adsorbierbar*:

Dieser Kategorie wurde tGber SimplEstFATE nur Pentachlorophenol zugeordnet.
Gemeinsam mit der Verwendungsgruppe ist die Einstufung aus dem OECD-Screeningtest

sowie der Medianwert der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 20 dargestellt.

Tabelle 20: Stoffe der Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag (iber Niederschlagswasser” und
,mittel in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-

Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc
Pentachlorophenol Pestizide inherently 4.3
biodegradable

Dominiert das Mischsystem in einem Kldaranlageneinzugsgebiet ist fiir einen Stoff dieser
Kategorie eine Dominanz des Hauptaustragspfad Mischwasseriiberlauf zu erwarten.

Daneben sind die anderen Austragspfade von geringerer Bedeutung.
Bei Dominanz des Trennsystems kann der Regenwasserkanal als dominanter
Hauptaustragspfad angenommen werden. Daneben sind die anderen Austragspfade von

geringerer Bedeutung.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,mittel in KA abbaubar,

schlecht adsorbierbar“:

Dieser Kategorie konnten liber die Kriterien von SimplEstFATE keine Stoffe zugeordnet

werden.

Dominiert das Mischsystem ist der Klaranlagenablauf fiir Stoffe dieser Kategorie als
Hauptaustragspfad zu erwarten. Daneben kommt auch dem Mischwasseriiberlauf
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relevante Bedeutung zu, wahrend der Klarschlamm und Regenwasserkanal voraussichtlich

nur eine geringe Rolle spielen.

Dominiert das Trennsystem wird der Regenwasserkanal vielfach der Hauptaustragspfad
sein. Daneben kann aber auch dem Klaranlagenablauf relevante Bedeutung zu kommen,
wahrend dem Austrag tber Klarschlamm und den Mischwasseriliberlauf voraussichtlich

nur eine geringe Rolle zukommt.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,,schlecht in KA
abbaubar, gut adsorbierbar”:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 21 zusammengestellt.

Tabelle 21: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag tiber Niederschlagswasser” und
»Sschlecht in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach
OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Chlorothalonil Biozide under test conditionsno 3.4
biodegradation observed

Fipronil Biozide not readily 3.5
biodegradable

Propargit Biozide not readily 3.8
biodegradable

N-(1,3-dimethylbutyl)-N’- Industriechemikalien not readily 4.0

phenyl-p-phenylenediamin biodegradable

Chlorpyrifos Pestizide under test conditionsno 3.7

biodegradation observed

Quinoxyfen Pestizide not readily 4.4
biodegradable

Fir die Stoffe dieser Kategorie dominiert im Mischsystem der Klarschlamm als
Hauptaustragspfad. Daneben kommt aber auch dem Mischwasseriiberlauf eine relevante
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Bedeutung zu, wahrend der Klaranlagenablauf und Regenwasserkanal eine unbedeutende

Rolle spielen.

Im Trennsystem dominiert der Regenwasserkanal vor dem Klarschlamm als
Hauptaustragspfade. Daneben kommt dem Kldranlagenablauf und Mischwasseriberlauf
eine unbedeutende Rolle zu.

Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag iiber Niederschlagswasser” und ,,schlecht in KA
abbaubar, schlecht adsorbierbar“:

Die Uber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 22 zusammengestellt. Entgegen den
Benchmark-Informationen aus Kldaranlagendaten, die einen mittlere Abbaubarkeit anzei-
gen, werden Carbendazim und Diuron iber den OECD-Screeningtest als schlecht abbaubar
eingestuft. Carbendazim und Diuron liegen allerdings auch bei Daten zum Abbau von Klar-
anlagen nur knapp an der Grenze des schlechten Abbaus entfernt, womit auch hier nicht

ganz eindeutige Informationen vorliegen.

Bei Stoffen dieser Kategorie dominiert im Mischsystem der Kldranlagenablauf als
Hauptaustragspfad. Daneben kommt aber auch dem Mischwasseriiberlauf eine
Bedeutung zu, wahrend der Klarschlamm und Regenwasserkanal eine unbedeutende Rolle

spielen.

Tabelle 22: Stoffe der Kategorie ,,Uberwiegend Eintrag (iber Niederschlagswasser” und
,Schlecht in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach
OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe wurden

gegentiber der Kategorisierung tiber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

4-chloro-o-cresol Biozide under test conditionsno 2.4
biodegradation observed

Bromacil Biozide not readily 1.6
biodegradable
Diuron Herbizide under test conditionsno 2.4

biodegradation observed
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logKoc

Carbendazim Pestizide not inherently 2.4
biodegradable

Thiram Pestizide not readily 2.8
biodegradable

1,2-Dichlor-4-nitrobenzol Pestizide not readily 2.6
biodegradable

Thiamethoxam Pestizide not readily 2.3
biodegradable

Im Trennsystem dominiert der Regenwasserkanal vor dem Klaranlagenablauf als
Hauptaustragspfade. Daneben kommt dem Kldrschlamm und Mischwasseriiberlauf eine

unbedeutende Rolle zu.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag liber Schmutz- und Niederschlagswasser” und ,,gut in KA
abbaubar, gut adsorbierbar”:

Dieser Kategorie wurde lber SimplEstFATE nur Diisononylphthalat zugeordnet.
Gemeinsam mit der Verwendungsgruppe ist die Einstufung aus dem OECD-Screeningtest

sowie der Medianwert der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 23 dargestellt.

Dominiert das Mischsystem in einem Kldaranlageneinzugsgebiet ist fiir diese Stoffe als
Hauptaustragspfad aus der Siedlungswasserwirtschaft der Mischwasseriiberlauf zu
erwarten. Eventuell kommt noch dem Klarschlamm eine gewisse Bedeutung zu, wahrend

der Klaranlagenablauf und Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielen.

Tabelle 23: Stoffe der Kategorie ,Uberwiegend Eintrag Giber Niederschlagswasser” und
»gut in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-

Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC

Diisononylphthalat Industriechemikalien readily biodegradable 5.5
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Dominiert das Trennsystem wird der Regenwasserkanal gegeniliber dem

Mischwasseriberlauf deutlich an Bedeutung gewinnen. Eventuell kommt noch dem

Klarschlamm eine gewisse Bedeutung zu, wahrend der Klaranlagenablauf bei

funktionierender Abwasserreinigung keine Rolle spielt.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag iiber Schmutz- und Niederschlagswasser” und ,,gut in KA

abbaubar, schlecht adsorbierbar“:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer

Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 24 zusammengestellt. Entgegen den

Informationen aus Klaranlagendaten, die einen mittlere Abbaubarkeit anzeigen werden 5-
Methyl-1H-benzotriazol, Dibutylphthalat und Tributylphosphat tGiber den OECD-
Screeningtest als gut abbaubar eingestuft. Dibutylphthalat und Tributylphosphat liegen

mit deutlich Gber 50% Abbau auf der Kldranlage im oberen Bereich der mittleren

Kategorie, mit Tendenz zu einem guten Abbau. Lediglich 5-Methyl-1H-benzotriazol liegt

mit einem Abbau auf der Klaranlage bei ca. 1/3 recht weit vom guten Abbau auf der

Klaranlage entfernt, dem die Zuordnung zu dieser Kategorie entsprechen wiirde und kann

damit als problematisch bei der Einstufung fiir die SimplEstFATE-Kriterien betrachtet

werden.

Tabelle 24: Stoffe der Kategorie ,,Gemischter Eintrag tGiber Schmutz- und

Niederschlagswasser” und ,,gut in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach

SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Kursiv geschriebene Stoffe wurden gegeniiber der Kategorisierung liber Kléranlagendaten

abweichend zugeordnet.
Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC
Bisphenol A Industriechemikalien readily biodegradable 3.1
Dibutylphthalat Industriechemikalien readily biodegradable 3.1
Diisobutylphthalat Industriechemikalien readily biodegradable 3.1
Dimethylphthalat Industriechemikalien readily biodegradable 1.6
Tributylphosphat Industriechemikalien readily biodegradable 3.2
2-Butin-1,4-diol Industriechemikalien readily biodegradable 0.0
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Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC

1,4-Butandiol Industriechemikalien readily biodegradable 0.0
Dec-1-ene Industriechemikalien readily biodegradable 3.2
5-Methyl-1H-benzotriazol Korrosionsschutzmittel readily biodegradable 1.8

Dominiert das Mischsystem ist eine klare Dominanz des Mischwasseriiberlaufs als
Hauptaustragspfad fiir die Stoffe dieser Kategorie zu erwarten, wahrend die anderen

Austragspfade voraussichtlich eine untergeordnete Rolle spielen.

Dominiert das Trennsystem kann der Regenwasserkanal gegeniliber dem
Mischwasseriberlauf an Bedeutung gewinnen und dieser wiederum an Bedeutung
verlieren, wahrend wiederum den anderen Austragspfaden nur eine untergeordnete Rolle

zukommt.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag Giber Schmutz- und Niederschlagswasser” und , mittel in
KA abbaubar, gut adsorbierbar”:

Dieser Kategorie wurde tiber SimplEstFATE nur Clorofen zugeordnet. Gemeinsam mit der
Verwendungsgruppe ist die Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie der

Medianwert der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 25 dargestellt.

Tabelle 25: Stoffe der Kategorie ,,Gemischter Eintrag Giber Schmutz- und
Niederschlagswasser” und , mittel in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach SimplEstFATE,

mit Einstufung nach OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC

Clorofen Industriechemikalien inherently 3.4
biodegradable, fulfilling
specific criteria

Dominiert das Mischsystem in einem Klaranlageneinzugsgebiet ist fir die Stoffe dieser

Kategorie eine klare Dominanz des Hauptaustragspfad Klarschlamm zu erwarten.

Endbericht SimplEstFATE 71 von 159



Daneben kommen auch dem Mischwasseriiberlauf und der Kldaranlagenablauf eine

gewisse Bedeutung zu, wahrend der Regenwasserkanal voraussichtlich keine Rolle spielt.

Auch bei Dominanz des Trennsystems kann der Kldrschlamm als dominanter
Hauptaustragspfad angenommen werden. Hier kdnnen auch der Regenwasserkanal und
der Klaranlagenablauf eine Rolle spielen, wahrend der Mischwassertberlauf in der Regel

ohne relevante Bedeutung ist.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag Giber Schmutz- und Niederschlagswasser” und , mittel in
KA abbaubar, schlecht adsorbierbar”:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 26 zusammengestellt. Entgegen den
Benchmark-Informationen aus Kldranlagendaten, die einen schlechte Abbaubarkeit
anzeigen wird Naphtalin Giber den OECD-Screeningtest als mittel abbaubar eingestuft. Hier
zeigt sich wiederum eine gewisse Unscharfe der Einstufung nach SimplEstFATE, die auf
den Problemen mit der Kategorisierung der Abbaubarkeit beruht, wie sie in Kapitel 3.2.2

besprochen wurde.

Dominiert das Mischsystem ist der Kldranlagenablauf als Hauptaustragspfad zu erwarten.
Daneben kommt auch dem Mischwasseriliberlauf Bedeutung zu, wahrend der
Klarschlamm und Regenwasserkanal voraussichtlich nur eine geringe Rolle spielen.

Tabelle 26: Stoffe der Kategorie ,,Gemischter Eintrag tGiber Schmutz- und
Niederschlagswasser” und , mittel in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach
SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Kursiv geschriebene Stoffe werden gegeniiber der Kategorisierung iiber Kldranlagendaten

abweichend zugeordnet.
Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC
(4-Nonylphenoxy)essigsaure Industriechemikalien not readily biodegradable; 33
moderately/partly
biodegradable
Naphthalin Industriechemikalien und  inherently biodegradable 3.0

Verbrennungsprodukte
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Dominiert das Trennsystem wird der Regenwasserkanal vielfach der Hauptaustragspfad

sein. Daneben kann aber auch dem Klaranlagenablauf eine Bedeutung zu kommen,

wahrend der Austrag Gber Klarschlamm und den Mischwasseriberlauf voraussichtlich nur

eine geringe Rolle zukommt.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag liber Schmutz- und Niederschlagswasser” und ,,schlecht

in KA abbaubar, gut adsorbierbar“:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer

Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert

der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 27 zusammengestellt.

Tabelle 27: Stoffe der Kategorie Gemischter Eintrag Giber Schmutz- und

Niederschlagswasser” und ,,schlecht in KA abbaubar, gut adsorbierbar” nach

SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-Screeningtest und Median der logKoc-Werte.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC
Propiconazol Fungizide not readily 3.4
biodegradable
Anthracen Industriechemikalien inherently 4.3
und biodegradable, not
Verbrennungsprodukte fulfilling specific criteria
2,4,5-Trichloroanilin Industriechemikalien not inherently 5.6
biodegradable
2,4,6-Tri-tert-butylphenol Industriechemikalien not inherently 5.3
biodegradable
2,4-Di-tert-butylphenol Industriechemikalien not inherently 3.7
biodegradable
Cyclododecan Industriechemikalien not readily 3.8
biodegradable

Bei Stoffen dieser Kategorie dominiert im Mischsystem der Kldarschlamm als

Hauptaustragspfad. Daneben kommt aber auch dem Mischwasserliberlauf eine relevante

Bedeutung zu, wahrend der Kldranlagenablauf und Regenwasserkanal eine unbedeutende

Rolle spielen.
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Bei diesen Stoffen dominiert im Trennsystem Klarschlamm und Regenwasserkanal als
Hauptaustragspfade. Daneben kommt dem Kldranlagenablauf und Mischwasseriberlauf

eine unbedeutende Rolle zu.

Kategorie ,,Gemischter Eintrag liber Schmutz- und Niederschlagswasser” und ,,schlecht
in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar“:

Die Uiber SimplEstFATE dieser Kategorie zugeordneten Stoffe sind gemeinsam mit ihrer
Verwendungsgruppe, der Einstufung aus dem OECD-Screeningtest sowie dem Medianwert
der erhobenen Einzelwerte von logKoc in Tabelle 28 zusammengestellt. Entgegen den
Benchmark-Informationen aus Klaranlagendaten, die einen mittlere Abbaubarkeit
anzeigen, wird Benzotriazol Giber den OECD-Screeningtest als schlecht abbaubar
eingestuft. Benzotriazol liegt allerdings auch bei Daten zum Abbau von Klaranlagen nur
knapp von der Grenze des schlechten Abbaus entfernt, womit auch hier nicht ganz

eindeutige Informationen vorliegen.

Tabelle 28: Stoffe der Kategorie ,,Gemischter Eintrag tGiber Schmutz- und
Niederschlagswasser” und ,,schlecht in KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” und ,,gut in
KA abbaubar, schlecht adsorbierbar” nach SimplEstFATE, mit Einstufung nach OECD-
Screeningtest und Median der logKoc-Werte. Kursiv geschriebene Stoffe wurden

gegenliber der Kategorisierung (iber Kldranlagendaten abweichend zugeordnet.

Parametername Verwendungsgruppe OECD-Screeningtest logkOC

Methyl-1H-benzotriazol Industriechemikalien not readily 2.3
biodegradable; under
test conditions no
biodegradation observed

1,2,4-Triazol Industriechemikalien not readily 0.8
biodegradable

1,3-Dichlor-4-nitrobenzol Industriechemikalien not readily 2.5
biodegradable

2-Chloranilin Industriechemikalien not readily 2.2
biodegradable

3,5,5-Trimethyl-1-hexanol Industriechemikalien not readily 2.0
biodegradable

Benzotriazol Korrosionsschutzmittel not biodegradable 1.9
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Hier dominiert im Mischsystem und im Trennsystem ganz klar der Klaranlagenablauf als
Hauptaustragspfad. Daneben kdnnen im Mischsystem dem Mischwassertberlauf und im
Trennsystem dem Regenwasserkanal eine gewisse Rolle spielen. Dem Kldrschlamm kommt

in beiden Systemen zumeist nur eine geringe Bedeutung zu.

Zusammenfassung der Unterschiede zwischer Ansatzen zur Kategorisierung

Eine Stoffbilanzierung der Eintrags- und Austragspfade der Siedlungswasserwirtschaft und
eine Einstufung in Kategorien mit Hilfe von Kldaranlagendaten konnte fiir insgesamt 63
Stoffe durchgefiihrt werden. Eine Kategorisierung nach SimplEstFATE tGber OECD-
Screeningtests und logKo-Werte war fir insgesamt 96 Stoffe moglich. Vor allem aufgrund
des Fehlens der OECD-Screeningwerte war die Ubereinstimmung bei den Vertretern
dieser beiden Stoffgruppen gering und es konnte nur fiir insgesamt 27 Stoffe eine
Kategorisierung fiir beide Methoden durchgefiihrt werden. Wahrend bei der Adsorption
die Stoffe immer derselben Kategorie zugeordnet werden konnten, kam es beim Abbau in
11 Fallen (ca. 40%) zu Abweichungen bei der Charakterisierung. Dies entspricht etwa auch
dem Ubereinstimmungsgrad wie er in Kapitel 3.2.2 fiir alle Werte aus Margot et al. (2015)
gefunden wurde. Bei genauerer Betrachtung sieht man, dass in 7 der 11 Falle mit
Abweichung, diese nur zwischen gut und mittel oder zwischen mittel und schlecht bestand
und bei etwas anderer Festlegung der Grenzen auch eine Ubereinstimmung hitte erreicht
werden kdnnen. Eine deutlich falsche Zuordnung lag daher nur bei ca. 15% der Falle vor.
Ein Potential zur weiteren Verbesserung der Einstufung zu den Kategorien erscheint liber
Anpassung der Klassengrenzen moglich. Eine weitere Anpassung der Kategorisierung bei
SimplEstFATE wurde jedoch nicht durchgefiihrt, da die Anzahl der dieser Betrachung

zugrunde liegenden Stoffe zu gering ist.
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4 Zusammenfassung

Ziel des Projektes war es, einen Modellansatz fiir die Abschatzung des
Hauptaustragspfades von Spurenstoffen aus der Siedlungswasserwirtschaft in
Abhangigkeit der Einsatzbereiche und der chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften zu
entwickeln. Dazu wurden ein vorhandener Messdatensatz zu Konzentrationen von
Spurenstoffen in den Ein- und Austragspfaden der Siedlungswasserwirtschaft und deren
chemisch-physikalischen Eigenschaften erweitert und verbessert, fir Stoffe mit
ausreichendem Informationsstand mittlere Stoffbilanzen fir die
Siedlungswasserwirtschaft errechnet sowie das Model SimplEstFATE zur Abschatzung von
Hauptaustragspfaden aus der Siedlungswasserwirtschaft entwickelt, erldutert und

angewandt.

Zur Erhebung der chemisch-physikalischen Eigenschaften wurde auf etablierte
Datenbanken wie NORMAN, ECHA, PUBCHEM und ChemSpider zugegriffen. Zur
Erweiterung und Verbesserung des Messwertdatensatzes wurde eine gezielte und
vertiefende Literaturrecherche durchgefiihrt und bei fehlenden Einzeldaten wurden die
Autor:innen gebeten, diese zur Verfligung zu stellen. Insgesamt wurde so ein umfassender
Datensatz mit Messwerten von 274 Stoffen aus 58 unterschiedlichen Studien
zusammengetragen. Fir 63 dieser Stoffe konnte (iber diese Daten eine Stoffbilanz der
Siedlungswasserwirtschaft mit allen Austragspfaden berechnet und somit eine Basis
geschaffen werden, Hauptaustragspfade als Grundlage fiir die Modellerstellung auf
Datenbasis zu identifizieren. Zudem konnten diese Daten Uber die Stoffbilanz im Detail auf

ihre Korrektheit und Nutzbarkeit gepriift werden.

Als Basis der Modellentwicklung von SimplEstFATE wurden Untersuchungen aus
Klaranlagen als Benchmarkdaten herangezogen, welche fiir eine Vielzahl von Stoffen den
Verbleib in der Klaranlage (Abbau, Adsorption am Kldrschlamm oder Austrag mit dem
Ablauf) darstellen. Diese Untersuchungsergebnisse wurden zum einen genutzt, um eine
bestmogliche Kategorisierung der Stoffe in Hinblick auf Abbau und Adsorption zu erhalten
und darauf aufbauend mit Hilfe der Stoffbilanzen der Siedlungswasserwirtschaft fir die
unterschiedlichen Kategorien Hauptaustragspfade zu ermitteln. Zum anderen wurden
solche Untersuchungen als Benchmarkdatensatz dazu genutzt um geeignetere
EingangsgroRen fur eine Einteilung der Abbaubarkeit und der Adsorbierbarkeit in

Kategorien von gut bis schlecht in Fallen zu erhalten. Es wurde als wesentlicher

76 von 159 Endbericht SimplEstFATE



Entwicklungschritt fir SimplEstFATE untersucht wie weit die Ergebnisse zu
Untersuchungen auf Kldranlagen mit den KenngroRen fir die Adsorption wie Koc oder Kow
und den Abbau DTsp oder kpio korrelieren und versucht daraus moglichst sinnvolle Grenzen

fr die Einteilung von Kategorien im Modell zu finden.

In seinem aktuellen Entwicklungsstand arbeitet SimplEstFATE nun mit 18
unterschiedlichen Kategorien von Stoffen und fiir jede Kategorie sind die
Hauptaustragspfade bekannt. Um den/die Hauptaustragspfad/e eines Stoffes
identifizieren zu kdnnen, ist es daher erforderlich den Stoff einer Kategorie zuzuordnen.
Die Faktoren fiir die Kategorisierung sind der Einsatzbereich (3 Kategorien), die
Adsorbierbarkeit (2 Kategorien) und die Abbaubarkeit (3 Kategorien) eines Stoffes. Zudem
konnen die Hauptaustragspfade getrennt nach Klaranlageneinzugsgebieten ermittelt
werden, wo das Misch- bzw. das Trennsystem Uberwiegt.

Fiir den Einsatzbereich eines Stoffes werden drei Kategorien unterschieden: (1) Einsatz
Uberwiegend in Haushalten und Industrie mit Eintrag in den Schmutzwasserkanal,

(2) Einsatz Gberwiegend auf stadtischen Oberflachen oder Herkunft aus atmosphérischer
Deposition und Verkehr und Eintrag mit dem Niederschlagsabfluss und (3) gemischter
Einsatz mit Eintragen sowohl mit dem Schmutzwasser als auch mit dem

Niederschlagsabfluss.

Fir die Adsorbierbarkeit werden zwei Kategorien unterschieden: (1) gut adsorbierbar und
(2) schlecht adsorbierbar. Als Kriterium hat sich der Koc als geeignet erweisen. Die Grenze
zwischen gut und schlecht adsorbierbar wird bei einem logKoc von 3,3 festgelegt.
Allerdings wurde auch gezeigt, dass eine Kategorisierung Gber Adsorptionskennwerte fir
Pharmazeutika nicht funktioniert. Fir Pharmazeutika, fiir die Daten vorlagen, war die
Adsorption in der Gberwiegenden Zahl der Falle schlecht, auch wenn der Koc hoch war.
Pharmazeutika werden daher bis auf weiteres der Kategorie ,,schlecht adsorbierbar”

zugeordnet.

Fiir die Abbaubarkeit werden drei Kategorien unterschieden: (1) gut auf der Kldranlage
abbaubar, (2) mittel auf der Klaranlage abbaubar und (3) schlecht auf der Klaranlage
abbaubar. Von den allgemein verfligbaren Daten erwiesen sich die Angaben aus den OECD
Screeningtests mit qualitativen Angaben zur Abbaubarkeit eher geeignet um diese
Einteilung vorzunehmen, als Angaben zur Halbwertszeit (DTso) aus OECD Simulationstests,
die fur unterschiedliche Umweltmedien durchgefiihrt werden. Allerdings ist die
Verfligbarkeit der OECD Screeningtests nicht so umfangreich, wie es fiir die OECD
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Simulationstests der Fall ist. Zudem zeigen auch die OECD-Screeningtests nur eine
eingeschrankte Trefferquote bei der Abschatzung des Abbaus auf der Klaranlage. Fiir eine
bessere Einschdtzung eines neuen Stoffes in Hinblick auf die Abbaubarkeit auf der
Kldaranlage, waren daher gezielte Abbauversuche unter den Bedingungen einer
schwachbelasteten biologischen Kldranlage vorteilhaft.

Mit SimplEstFATE liegt nun ein Instrument vor, mit dem aus Angaben zu dem
Einsatzbereich, der Abbaubarkeit und der Adsorbierbarkeit eine grobe Abschatzung
getroffen werden kann, Gber welchen Austragspfade ein Stoff die
Siedlungswasserwirtschaft verlasst und wo daher am ehesten nach ihm zu suchen ist bzw.
in welchem Austragspfad MalRnahmen zu einer (weiteren) Emissionsreduktion wirksam
sein kdnnen. Uber den Koc l3sst sich die Adsorbierbarkeit gut einschitzen. Eine Ausnahme
stellen die Pharmazeutika dar. Warum dies der Fall ist, konnte nicht ermittelt werden.
Allenfalls spielt eine vergleichsweise gute Loslichkeit der Pharmazeutika in diesem
Zusammenhang eine Rolle. Der Abbau auf der Kldranlage ist flr die Abschatzung der
Hauptaustragspfade von groRRer Relevanz. Schlechte Eignung bzw. geringe Verfligbarkeit
entsprechender Datensatze schrianken die Anwendbarkeit des Modells ein. Gezielte

Abbauversuche unter Kldranlagenbedingungen konnten hier eine Verbesserung bringen.

Eine erste Anwendung von SimplEstFATE fiir 96 Stoffe zeigt, dass je nach Einsatzbereich
und chemisch-physikalischen Eigenschaften unterschiedliche Austragspfade die hochste
Relevanz aufweisen (Tabelle 29). Von den untersuchten Stoffen wurden fir
Einzugsgebiete mit Mischkanalsystem 26 mal der Kldarschlamm, 36 mal der Ablauf der
Klaranlage sowie 47 mal der Mischwasseruberlauf als Hauptaustragspfad identifiziert und
im Falle eines Trennkanalsystems 26 mal der Klarschlamm, 34 mal der Ablauf der
Klaranlage sowie 36 mal der Regenwasserkanal. Das bedeutet, alle 4 Austragspfade
kdnnen fir die Emissionen von Spurenstoffen in die Umwelt je nach betrachtetem Stoff zu

einem Hauptaustragspfad werden.

Eine Verbesserung von SimplEstFATE ist in erster Linie durch eine Verbesserung der
Datenbasis moglich. Dabei wiirden zum einen Messdaten in den Austragspfaden (am
besten unterschieden nach dominantem Kanalsystem) sowie die Abbaubarkeit unter

Klaranlagenbedingungen benétigt werden.
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Tabelle 29: Hauptaustragspfade fiir Stoffe aus der Siedlungswasserwirtschaft in

Abhéngigkeit der Zuordnung zu Stoffkategorien fiir ein Klaranlageneinzugsgebiet mit

Uberwiegend Mischsystem (MS) oder Trennsystem (TS). Fettgedruckte Austragspfade

konnten quantitative tUberprift werden. Bei kursiv dargestellten Austragspfaden beruht

die Zuordnung auf einem Expertjudgement. N zeigt die Anzahl der liber SimplEstFATE

bewerteten Stoffe je Kategorie.

Kategorie

Uberwiegend Eintrag liber
Schmutzwasser

Gemischter Eintrag liber
Schmutz- und
Niederschlagswasser

Uberwiegend Eintrag liber
Niederschlagswasser

gutin KA
abbaubar,
gut
adsorbierbar

MS: Mischwasseriiberlauf

TS: Regenwasserkanal und
Mischwasseriiberlauf

N=7

MS: Mischwasseriiberlauf
TS: Regenwasserkanal

N=1

MS: Mischwasseriiberlauf
TS: Regenwasserkanal

N=1

gut in KA
abbaubar,
schlecht
adsorbierbar

MS: Mischwasseriiberlauf
TS: Regenwasserkanal

N=12

MS: Mischwasseriiberlauf
TS: Regenwasserkanal

N=11

MS: Mischwasseriiberlauf
TS: Regenwasserkanal

N=3

mittel in KA MS: Klarschlamm MS: Klarschlamm MS: Mischwasseriiberlauf
zzranar’ TS: Klarschlamm TS: Klédrschlamm TS: Regenwasserkanal
adsorbierbar N =3 N=2 N=1
mittel in KA MS: KA-Ablauf MS: KA-Ablauf MS: KA-Ablauf und
abbaubar, TS: KA-Ablauf TS: KA-Ablauf und Mischwasseriiberlauf
schlecht Regenwasserkanal TS: Regenwasserkanal
adsorbierbar N=9 '

N=9 N=0

schlecht in MS: Klarschlamm MS: Klarschlamm MS: Klarschlamm >
KAtabbaubar, TS: Kldrschlamm TS: Kldrschlamm > Mischwasseriiberlauf
gu . _ Regenwasserkanal TS: Regenwasserkanal >
adsorbierbar N =10 .
Klarschlamm
N=6
N=6
schlecht in MS: KA-Ablauf MS: KA-Ablauf MS: KA-Ablauf
KA abbaubar, 1o ya aplauf TS: KA-Ablauf > TS: Regenwasserkanal >
schlecht Regenwasserkanal KA-Ablauf
adsorbierbar N=12
N=9 N=7
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DT50 Halbwertszeit (dissipation time) fir biologischen Abbau
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organisations for monitoring of emerging environmental substances
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REACH Registrierung, Evaluierung und Autorisierung von Chemikalien

ROS Regression on order statistics

SimplEstFATE Simple Estimation of the Fate of organic trace compounds in sanitary
engineering

SiWaWi Akronym fir das Projekt Zuklnftige stoffliche und mikrobiologische

Herausforderungen fiir die kommunale Siedlungswasserwirtschaft

VOC Fltchtige organische Verbindungen / volatile organic compounds
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Tabelle A 9: Literaturangaben zur Entfernung liber die zwei Pfade ,biologischen Abbau“

und ,, Adsorption” (N = 95) verandert nach Margot et al. (2015).

Stoff Entfernung iiber Adsorptive Entfernung
biologischen Abbau [%] [%]

Acenaphthene 3 81
Acesulfam 0 0
Aldrin 0 86
Alkohol-Ethoxylate 90 9
Alkohol-Ethoxylate 90 9
Alkylbenzolsulfonate 68 29
Alkylbenzyldimethylammoniumchloride 86 10
Alkylethersulfate 96 3
Alkyltrimethylammoniumchloride 86 10
Anthracene 1 88
Atrazine 22 1
Azithromycin 31 8
Benzo[a]pyrene 0 70
Benzo[b]fluoranthene 0 80
Benzo[ghi]perylene 0 80
Benzo[k]fluoranthene 0 90
Benzotriazole 26 0
Bis(2-ethylhexyl) phthalate 56 38
Bis(pentabromophenyl) ether 0 90
Bisphenol A 76 4
C10-13 Chloroalkanes 20 79
Caffeine 95 0
Carbamazepine 0 16
Carbendazim 29 2
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Stoff Entfernung tiber Adsorptive Entfernung

biologischen Abbau [%] [%]
Ciprofloxacin 14 55
Clarithromycin 23 10
Cyclamat 95 0
Dialkyldimethylammoniumchloride 24 71
Diatrizoate 29 0
Diazinon 38 2
Dibutyl phthalate 61 8
Diclofenac 16 4
Dieldrin 0 77
Dimethyl phthalate 59 3
Diuron 30 3
Edetic acid 0 0
Endosulphan 0 84
Endrin 0 81
Erythromycin 44 1
Estradiol 80 10
Estron 66 10
Ethinylestradiol 50 10
Ethylparaben 90 5
Fettalkoholsulfate 96 3
Fluoranthene 1 79
Fluorene 9 81
Galaxolid 9 65
Heptachlor 0 91
Hexachlorobenzene 0 90
Hexachlorocyclohexane 0 79
Hydrochlorothiazide 0 30
Ibuprofen 78 2
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Stoff

Entfernung iiber
biologischen Abbau [%]

Adsorptive Entfernung
(%]

Indeno[1,2,3-cd]pyrene 0 80
lomeprol 34 0
Irbesartan 0 10
Isoproturon 34 8
Laurinsdure 79 20
Lindane 0 79
Mecoprop 20 5
Metformin 57 0
Methylparaben 90 5
Metoprolol 25 0
N,N-diethyl-m-toluamide 62 0
Naphthalin 6 48
Nitrilotriacetic acid 95 0
Oestriol 88 11
Oxazepam 0 13
Palmitinsdure 79 20
Paracetamol 100 0
Perfluorooctane sulfonic acid 0 1
Perfluorooctanoic acid 0 1
Phenanthrene 4 76
Pyrene 1 69
Salicylsdure 99 0
Sekundare Alkansulfonate 83 16
Sotalol 19 3
Sucralose 0 0
Terbuthylazine 17 7
Terbutryn 48 12
Tonalid 9 65
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Stoff Entfernung iiber Adsorptive Entfernung
biologischen Abbau [%] [%]
Tributyl phosphate 59 1
Triclocarban 9 81
Triclosan 32 59
Triisobutyl phosphate 85 1
Triphenyl phosphate 55 10
Tris(1,3-dichlorisopropyl)phosphate 0 1
Tris(1-chloro-2-propyl)phosphate 0 1
Tris(2-butoxyethyl)phosphate 86 2
Venlafaxine 40 0
2,2',4,4' 5-Pentabromodiphenyl ether 0 93
2,2’,4,4’-Tetrabromodiphenyl ether 0 91
2-ethylhexyl 4-methoxycinnamate 88 10
2-Hydroxybenzothiazole 59 1
2-methylthiobenzothiazole 0 0
5-Methyl-1H-benzotriazole 30 0
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