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Statistische Aspekte bei der Auswertung von Grundwasserqualitätsdaten nach den Vorgaben der EU-Wasserrahmenrichtlinie (WRRL)
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Dezember 2001

Am 22.12.2000 ist die Richtlinie 2000/60/EG, die sogenannte EU-Wasserrahmenrichtlinie (WRRL) mit ihrer Veröffentlichung im Amtsblatt der Europäischen Gemeinschaft in Kraft getreten. Diese Richtlinie beinhaltet neben umfassenden Regelungen im Bereich der Wasserwirtschaft auch Vorgaben zur Auswertung von Daten zur Grundwasserqualität. Der Richtlinie zufolge sollen Daten in geeigneter Form aggregiert werden, um den chemischen Zustand des Grundwassers nach den Vorgaben der Richtlinie bestimmen zu können. Darüber hinaus soll mit diesen Daten der statistische Nachweis eines steigenden Trends und einer Trendumkehr möglich sein. Zur Ausarbeitung eines geeigneten Auswertungsalgorithmus für Zustand- und Trendbestimmung wurde auf Initiative der Europäischen Kommission und unter Leitung des österreichischen Umweltbundesamtes eine internationale Arbeitsgruppe gebildet. Um eine europaweite Umsetzbarkeit der Ergebnisse sicherzustellen, umfasste diese Arbeitsgruppe Partner aus 11 europäischen Ländern, welche sowohl ihre Erfahrungen als auch nationale Daten einbrachten. Im Verlauf des Projektes wurden zudem Beobachter aus 5 weiteren Ländern sowie ein Vertreter einer Interessensvertretung in den Prozess eingebunden.

Das Projekt wurde zu ca. einem Drittel aus EU Mitteln und zu ca. zwei Dritteln durch das Bundesministerium für Land- und Forstwirtschaft, Umwelt und Wasserwirtschaft sowie durch nationale Beiträge der Partner finanziert.

1 Ziele

Ziel des Projektes war es, für die Umsetzung der WRRL konkrete Berechnungsalgorithmen zur Datenaggregierung als Grundlage für die Beurteilung des chemischen Zustandes des Grundwassers sowie für die Trendbestimmung bzw. den Nachweis einer statistisch signifikanten Trendumkehr für einzelne oder eine Gruppe von GW-Körpern im Sinne der WRRL zu erarbeiten. Gemäß Annex V der WRRL hat die Aggregierung der Daten auf Grundlage von Durchschnittswerten der einzelnen Messstellen zu erfolgen.

Im Rahmen des Projektes sollten weiters Aussagen zum Umgang mit Schadstoffkonzentrationen unter der Bestimmungsgrenze sowie Aussagen zum Umgang mit ungleichmäßig verteilten Konzentrationen innerhalb eines Grundwasserkörpers getroffen werden. Die Ergebnisse des Projektes sollen der Europäischen Kommission als Grundlage für die Festlegung einer gemeinsamen Vorgangsweise auf EU-Ebene dienen.

2 Vorgangsweise

Innerhalb des Projektes erfolgte die Erreichung der Zielvorgaben auf Basis der von den Partnern zur Verfügung gestellten Daten, wodurch die Berücksichtigung der Variabilität der Grundwasserkörper (Hydrogeologie, Schadstoffquellen etc.) in den EU Mitgliedsstaaten gewährleistet ist und eine EU-weite Anwendbarkeit sichergestellt werden sollte.

Von den Projektpartnern wurden Informationen über ausgewählte Grundwasserkörper (Beschreibung und Qualitätsdaten) sowie die bisher angewendeten Monitoring- und Auswertemethoden zur Verfügung gestellt. Die von den Partnern eingebrachten Daten wurden in eine Datenbank übernommen und stellten die Grundlage für die Berechnungen im Rahmen des Projekts dar. Die Firma „quo data“ führte die statistische Analyse der Testdatensets ausgewählter Messstellen durch und erarbeitete die statistischen Modelle zur Datenaggregierung und zur Trendberechnung.

Sowohl bei der Datenaggregierung als auch bei der Trendberechnung wurden die bisher von den Partnern angewendeten Methoden erhoben und beschrieben. Für die Datenaggregierung wurden auch die im Diskussionsprozess der WRRL genannten Methoden berücksichtigt. Neben den von den Mitgliedsstaaten verwendeten Verfahren wurden für die Trendberechnung auch jene Verfahren in die Diskussion einbezogen, die im Rahmen internationaler umweltpolitischer Vereinbarungen bereits eingesetzt werden. Da es hinsichtlich der Trendumkehr bislang kein etabliertes statistisches Verfahren gibt, wurde - soweit vertretbar - ein pragmatisches und allgemein akzeptables Verfahren erarbeitet.

Die Projektarbeit wurde im Dezember 1999 begonnen und im Dezember 2001 abgeschlossen. Der Informationsaustausch im Rahmen des Projektes erfolgt über die Kommunikationssoftware "CIRCA". Dieses Extranet-Werkzeug steht Verwaltungen als Freeware zur Verfügung. Der Zugang ist allen Mitgliedern der Arbeitsgruppe sowie den Auftraggebern mit einem Passwort möglich.

Insgesamt wurden im Rahmen des Projektes 7 Methoden für die gebietsweise Datenaggregierung, 3 für den Nachweis von Trends und 3 Methoden für den Nachweis einer Trendumkehr beschrieben, getestet und diskutiert. 

Als "Nebenprodukte" der Projektarbeiten wurde eine Übersicht über die Methoden der Datenaggregierung, der Trendberechnung sowie der Monitoringstrategien und Messnetze in den Ländern der Konsortiumspartner erarbeitet. Weiters wurde ein on-line Formular für die allgemeine Charakterisierung von Grundwasserkörpern entwickelt sowie ein elektronisches Datenformat zum Austausch der Qualitätsdaten festgelegt. Der Inhalt des on-line Formulars orientiert sich weitgehend an den Vorgaben der "erstmaligen Beschreibung" und der "weitergehenden Beschreibung" im Sinne von Annex II der WRRL.

3 Vorgeschlagener Algorithmus

Die nachfolgenden statistischen Methoden wurden von der Arbeitsgruppe WG 2.8 vorgeschlagen. Der komplette Endbericht sowie die detaillierte Beschreibung der untersuchten und vorgeschlagenen Algorithmen sind unter www.wfdgw.net verfügbar.

3.1 Netzwerk Kriterium (Repräsentativitäts-Index RU)

Für homogene GW-Körper wurde die Homogenität des Messnetzes (im Sinne einer räumlichen Repräsentativität) von der Arbeitsgruppe als eine Vorbedingung definiert, um in Übereinstimmung mit den Erfordernissen der WRRL eine statistisch fehlerfreie Datenaggregierung zu garantieren.

Sollte der GW-Körper aus hydrogeologischer Sicht heterogen aufgebaut sein und die Errichtung eines homogenen Messnetzes nicht möglich oder sinnvoll sein, dann ist Repräsentativität im Sinne der hydrogeologischen Verhältnisse anzustreben. Die Anwendung von RU ist in diesem Fall nicht erforderlich.

Damit der arithmetische Mittelwert als die vorgeschlagene Aggregierungsmethode aus statistischer Sicht angewendet werden darf, muss das Messnetz einen gewissen Grad an Homogenität aufweisen. Zur Bewertung der Homogenität des Messnetzes , d. h. der homogenen Verteilung von Messstellen im gesamten Grundwassergebiet, wurde der Repräsentativitäts-Index RU entwickelt. 

Für das Ermitteln des RU wird der mittlere kleinste Abstand von jedem Punkt im Gebiet zur nächstgelegenen Messstelle berechnet und zum mittleren kleinsten Abstand in einem Netzwerk mit optimaler Messstellenverteilung in Relation gesetzt (RU in % ).

In einem theoretischen Netzwerk mit optimaler Messstellenverteilung (gleichseitiges Dreieck) ist der Repräsentativitäts-Index 100 %. Je weiter die Messstellenverteilung vom Optimum abweicht, umso niedriger liegt der Repräsentativitäts-Index. Damit ein Netzwerk als homogen betrachtet werden kann, sollte der Repräsentativitäts-Index zumindest einen Wert von 80 % aufweisen, da ansonst die Schätzung des Gebietsmittelwertes beträchtlich beeinflusst sein könnte. Dies würde bedeuten, dass der durchschnittliche kleinste Abstand 25 % über dem in einem optimalen Messnetz liegen würde. Die vorgeschlagene Grenze von 80 % ist ein Kompromiss zwischen einer Schätzung des Gebietsmittelwertes bei optimalem Messnetz einerseits und einer praktikablen Messnetzgestaltung andererseits.

Der vorgeschlagene Algorithmus ist zudem auch bei GW-Körpern mit sehr wenigen Messstellen sowie bei langgestreckten GW-Körpern anwendbar.

3.2 Aggregieren von Messwerten

Zur Berechnung eines Gebietsmittelwertes wurde eine pragmatische Methode erarbeitet und vorgeschlagen. Im Prinzip handelt es sich dabei um das arithmetische Mittel (AM) und dessen 95 % Vertrauensgrenze (CLAM = confidence limit). Sollte unter bestimmten Bedingungen (unterschiedliche Messstellendichte in Teilgebieten, GW-Körper-Charakteristik etc.) die Berechnung des Gebietsmittelwertes mit dem AM statistisch nicht zulässig sein, wird vorgeschlagen, die Berechnung eines gewichteten arithmetischen Mittels (wAM = weighted AM) und dessen Vertrauensgrenze (CLwAM) unter Berücksichtigung verschiedener Teil-GW-Körper durchzuführen. Im Falle einer Grenzwertüberschreitung durch die Vertrauensgrenze CL95 des (w)AM ist es gestattet, diese Ergebnisse mit einer neuerlichen Berechnung des Mittelwerts und dessen Vertrauensgrenze zu überprüfen, wobei in diesem Fall jede einzelne Messstelle mit jenem Flächenanteil gewichtet wird, den sie repräsentiert (= Kriging-Mittelwert [KM], Vertrauensgrenze [CLKM])

Um auch bei GW-Körpern mit sehr wenigen Messstellen eine ausreichend zuverlässige Schätzung gewährleisten zu können, wird vorgeschlagen, die obere Vertrauensgrenze (mit einem Signifikanzniveau ( = 5 %) des (gewichteten) arithmetischen Mittels (bzw. den Kriging-Mittelwert) heranzuziehen anstatt den arithmetischen Mittelwert selbst. Die Berechnung der oberen Vertrauensgrenze (CL) erfolgt unter der Annahme einer Normalverteilung (Details siehe Annex 4 unter www.wfdgw.net).

Der obere Vertrauensbereich hängt ab von der Variabilität des Konzentrationsniveaus innerhalb eines GW-Körpers und der Anzahl der Messstellen. Das CL sinkt mit steigender Messstellenanzahl bzw. mit einer sinkenden Variabilität des Konzentrationsniveaus. Die Anwendung des CL erlaubt die Reduzierung von Messstellen in GW-Körpern, bei denen das Konzentrationsniveau weit unterhalb eines Grenzwertes liegt, und legt die Verdichtung des Messnetzes in jenen GW-Körpern nahe, die Konzentrationen nahe des Grenzwertes aufweisen. In einem gewissen Grad liegt es in den Händen des Messnetzbetreibers, ob das CL über oder unter einem Grenzwert liegt und die vorgeschlagene Methode trägt somit zu einer effizienten Ressourcenzuteilung im Analysebereich bei.

Wenn ein GW-Körper in mehrere homogene Teil-GW-Körper geteilt werden kann, soll das gewichtete arithmetische Mittel (wAM) unter Berücksichtigung der flächenmäßigen Anteile der Teil-GW-Körper und der jeweiligen AM berechnet werden.

Im Sinne einer einheitlichen Berechnung wird das CLwAM unter denselben Modellannahmen berechnet wie das CLAM, d. h. es wird unterstellt, dass sämtliche Messungen stochastisch unabhängig und gleichmäßig verteilt sind (im Falle einer gleichmäßigen Verteilung von Messstellen können der AM und der wAM gleichermaßen angewendet werden: Die Ergebnisse sollten sich nicht unterscheiden). Bei gleichmäßig verteilten Messstellen zeigte eine direkte Berechnung: CLwAM = CLAM.
Die Vertrauensgrenze von AM und wAM berücksichtigt nicht eine eventuell vorhandene räumliche Abhängigkeit innerhalb eines GW-Körpers. Sollten die Messstellen innerhalb eines GW-Körpers ausreichend gleichmäßig verteilt sein, dann könnte die Berücksichtigung einer räumlichen Beziehung das statistische Modell verbessern, was zu einer Verminderung des CL führen könnte. Es sollte jedoch berücksichtigt werden, dass die Berechnung des Gebietsmittelwertes mit Hilfe der Kriging-Methode keiner Modellierung der regionalen Konzentrationsniveaus von Schadstoffen im GW-Körper entspricht und die Ergebnisse daher nicht als solche gesehen werden dürfen. Die Kriging-Methode wird ausschließlich zur Korrektur einer ungleichen Messstellenverteilung angewendet, also nicht um innerhalb eines GW-Körpers regionalisierte Konzentrationsniveaus abzuschätzen und diese in einer Karte darzustellen.

3.3 Nachweis von Trends

Die Trendberechnung soll auf Daten basieren die auf GW-Gebiets Ebene aggregiert sind (WRRL, Annex V). Die Datenaggregierung für die Trendberechnung basiert auf derselben Vorgangsweise wie für die Beurteilung des chemischen Zustandes (Regularisieren und gebietsweise Aggregieren). Folgende Vorgangsweise wird vorgeschlagen:

Regularisierung

Die Vorgaben für die zeitliche Regularisierung von Messwerten zur Trendbeurteilung entsprechen jenen zur eurteilung des chemischen Zustandes. Bei der Regularisierung ist es möglich neben den jährlichen auch vierteljährliche oder halbjährliche Aggregierungsperioden zu berücksichtigen.

An jeder Messstelle und für jede Aggregierungsperiode wird das arithmetische Mittel der Konzentrationen berechnet. Messungen unterhalb der Bestimmungsgrenze (LOQ = limit of quantification) werden durch die halbe Bestimmungsgrenze ersetzt (50 % LOQ; das arithmetische Mittel wird mit AM50 bezeichnet).

Da sich die Bestimmungsgrenzen über die Jahre verändern können, bedurfte es einer einheitlichen Behandlung der Messwerte, um durch die Veränderung induzierte Trendphänomene zu vermeiden. Die Anforderungen an die Berechnung eines konstanten LOQmax sowie die Behandlung von Messungen bei denen die Bestimmungsgrenzen die Minimalanforderungen überschreiten, sind im Projektbericht - Kapitel 5.4.2 dargelegt.

Räumliche Aggregierung

Das Verfahren zur Trendberechnung soll auf derselben Aggregierungsmethode basieren, wie sie für die Beurteilung des chemischen Zustandes angewendet wird. Die Trendberechnung basiert auf dem arithmetischen Mittel und nicht auf dem CL. Weiters wird vorgeschlagen, die Trendberechnung (basierend auf dem AM50) nur dann durchzuführen, wenn das mittlere Verhältnis von AM0/AM100 (berechnet für jedes Jahr) zumindest 0,6 beträgt.

Generalisierter linearer Regressionstest (ANOVA Test) basierend auf dem LOESS smoother

In puncto Erweiterbarkeit und Power übertreffen die linearen Methoden (basierend auf linearen Modellen) die nicht-parametrischen Methoden basierend auf dem Test von Mann-Kendall, weshalb die Entscheidung zu Gunsten der linearen Methoden getroffen wurde. In der Folge wird für den Nachweis eines monotonen Trends der generalisierte lineare Regressionstest (ANOVA) vorgeschlagen. Für den Nachweis einer Trendumkehr wird aufgrund der einfachen Interpretierbarkeit das "2-sections Modell" vorgeschlagen.

Die Trendberechnung basiert auf dem arithmetischen Mittel und nicht auf der Vertrauensgrenze.

3.4 Nachweis von Trendumkehr

Das "2-sections Modell" basiert auf einem erweiterten linearen Regressionsmodell. Dabei wird die zu untersuchende Zeitreihe in 2 Abschnitte unterteilt und für beide Abschnitte eine lineare Anpassung durchgeführt. Die Änderung der Steigung wird überprüft. Dieses Modell ist die Grundlage für die Ermittlung einer allfälligen Trendumkehr. Der Ansatz eignet sich auch sehr gut für die Selektion genauer zu untersuchender Abschnitte aus einer Zeitreihe. Aufgrund ihrer einfachen Interpretierbarkeit, Flexibilität und hohen Sensibilität hinsichtlich des Nachweises einer Trendumkehr wird diese Methode vorgeschlagen.
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Anmerkung:
Die Institutsnamen sind mit Links zu den jeweiligen Internetseiten hinterlegt, die Namen der Experten mit deren e-mail Adresse.
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