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Zusammenfassung

In der hier vorgelegten Studie werden Kriterien abgeleitet, um die Trinkwasserrelevanz
von Stoffen zu bewerten. Hierbei werden sowohl Substanzen betrachtet, die unter der EU-
Verordnung REACH (Registrierung, Bewertung, Zulassung und Beschrankung chemi-
scher Stoffe, EU 2006) zu registrieren sind, als auch solche, die davon ausgenommen
sind.

Basis hierflr war zunachst eine Literaturrecherche lber bestehende Priorisierungsmodel-
le und die Zusammenstellung der dort verwendeten Bewertungskriterien. Mobilitat und
Persistenz werden dabei als die zentralen Eigenschaften herausgestellt, die das Umwelt-
verhalten seines Stoffes bestimmen. Diese Eigenschaften lassen sich zahlenmé&Big durch
verschiedene Parameter charakterisieren. Unter dem Aspekt der Trinkwasserrelevanz
lassen sich die Mobilitat eines Stoffes am besten durch die Wasserldslichkeit und den Ok-
tanol-Wasser-Verteilungskoeffizienten und die Persistenz durch die Halbwertszeit DT, er-
fassen.

Parallel zu diesem Arbeitsschritt wurde eine gezielte Literaturrecherche durchgefihrt, die
die Jahre 1995 bis 2009 umfasste und auf die Dokumentation von Trinkwasserkontamina-
tionen mit organischen Spurenstoffen abzielte. Hierbei wurden weitere, nicht unter
REACH fallende Stoffgruppen wie PBSM und Arzneimittel mit berticksichtigt.

Zu diesen Stoffen wurden Daten zu den oben genannten Schllisselkriterien zusammen-
getragen. Datenllcken, wie sie vor allem bei in Trinkwasser detektierten Metaboliten von
Arzneimitteln und PBSM auftraten, wurden durch QSAR-Modellierungen der Stoffeigen-
schaften geschlossen.

Mit diesen Daten wurden verschiedene Klassierungen durchgeflhrt, die zu einer Eingrup-
pierung der Stoffe in solche mit geringer, mittlerer und hoher bis sehr hoher Trinkwasser-
relevanz fihrten. Eine Einzelbetrachtung der Stoffe, deren Kontaminationspotential nur
als gering oder mittel eingestuft wurden, zeigte, dass vor allem die eingesetzte Menge
und die Art der Anwendung — umweltoffen oder in geschlossenen Systemen - eine weitere
Rolle bei der Stoffbewertung spielen.

Das vorgeschlagene Priorisierungsmodell erwies sich grundsétzlich als geeignet fur die
Abschatzung der Trinkwasserrelevanz von Stoffen, vorausgesetzt, die dafir erforderlichen
Daten sind vorhanden. Dies ist fiir die unter REACH registrierten Stoffe in der Regel der
Fall, wenn eine Expositionsanalyse vorliegt bzw. bei einer hinreichend groBen Ver-
brauchsmenge entsprechende Stoffmerkmale erhoben werden, so dass es fir diese
Substanzen erfolgversprechend eingesetzt werden kann. Auch fir andere Anwendungs-
gruppen, wie PBSM und Arzneimittel, bestehen Mdglichkeiten entsprechende Stoffkenn-
daten und Anwendungsmenge zu recherchieren.
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1 Einleitung

Im Rahmen der Registrierung von Chemikalien unter REACH wird bisher nicht auf die
Trinkwasserrelevanz von Substanzen abgehoben. Die Belastung von Oberflachen- und
Grundwassern etwa Uber Abwassereinleitungen oder Sickerwéasser wird zwar berticksich-
tigt, der weitere Schritt vom Oberflachen- und Grundwasser zum Trinkwasser wird aber
nicht betrachtet. Mit der Definition von Kriterien zur Bewertung der Trinkwasserrelevanz
von Chemikalien soll ein Instrument geschaffen werden, aus der groBen Zahl der unter
REACH registrierungspflichtigen Stoffe, diejenigen zu selektieren, von denen potentiell ei-
ne Gefahr fiir das Trinkwasser ausgeht.

2 Definition des Expositionspfades ,,man via environment*

Im Rahmen der REACH-Verordnung werden zukiinftig Chemikalien europaweit registriert,
evaluiert und bewertet, um ihre Vermarktung ohne negative Beeintrachtigung fir Mensch
und Umwelt zu gestalten (EU, 2006).

Die European Chemicals Agency (ECHA) formuliert und prazisiert fortlaufend Richtlinien
und Leitfaden, die bei der Chemikalien-Registrierung unter REACH zum Einsatz kommen.
Im Kapitel R.16 wird dabei eine Leitlinie fir die Abschatzung der Umweltexposition vorge-
nommen (ECHA, 2008a). Diese Leitlinie referiert und reformuliert Teile des Technical
Guidance Documents on Risk Assessment, die durch das European Chemicals Bureau
vorgelegt wurde (ECB, 2003). Darunter fallt auch der Expositionspfad ,man via environ-
ment®, in dem mdogliche Wirkungen auf den Menschen uUber Umweltmedien betrachtet
werden. Das schlieBt auch den Weg einer Exposition tber Trinkwasser ein.

In dieser Studie wird die Untersuchung auf diesen Trinkwasser-Pfad beschrankt. Weitere
Einwirkungsmaoglichkeit auf den Menschen durch die Luft, die unbeabsichtigte Aufnahme
von Boden oder die Aufnahme von Stoffen, die Uber die Nahrung auBer durch Trinkwas-
ser erfolgen, bleiben unberucksichtigt.

Somit beschréankt sich die Betrachtung auf die Frage, inwieweit Stoffe potentiell im Trink-
wasser auftreten kénnen. Dabei steht zunachst die Frage im Vordergrund, wie sich dies
fur Stoffe entwickelt, die unter REACH reguliert werden bzw. regulierungsfahig sind. Im -
Weiteren treten auch Stoffe in den Fokus, die anderweitig reguliert oder gar nicht reguliert
sind.

Die ECHA hebt bei der Beschreibung einer Belastung durch Trinkwasser darauf ab, dass
der Ruckhalt von organischen Spurenstoffen in den Trinkwasserressourcen sowohl bei
der Nutzung von Grundwasser als auch bei der Nutzung von Oberflachenwasser gering
ist (ECHA 2008a, R.16). Die Expositionsanalyse zielt auf die Abschatzung méglicher Kon-
zentrationen in verschiedenen Umweltkompartimenten (predicted environmental concent-
rations PEC). Die Ergebnisse kénnen nach ECHA (2008a, R.16, S. 100) vor allem auf
worst-case-Situationen hinweisen.

Fir das Grundwasser geht in die Vorhersage die Porenwasserkonzentration des landwirt-
schaftlich genutzten Bodens ein, in den Uber Klarschlamm oder durch atmospharische
Deposition verschiedene Stoffe eingetragen werden.
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Fir die PEC des Oberflachenwassers werden vor allem die abgeschatzten Konzentratio-
nen der Klaranlagenabldufe sowie die Verminderung dieser Konzentration durch Verdin-
nung herangezogen. Weitere Konzentrationsminderungen kénnen durch Abbau (photoly-
tisch, hydrolytisch und biologisch) sowie durch die Sorption an Schwebstoffe und Sedi-
mente erfolgen.

Die Trinkwassergewinnung in Deutschland stutzt sich im Wesentlichen auf die Nutzung
von Grundwasserressourcen (BGW 2003). Regional kénnen jedoch betrachtliche Anteile
der Trinkwasserversorgung aus Oberflachenwasser gespeist sein. Neben der direkten
Aufbereitung von Oberflachenwasser aus FlieBgewéassern, Seen und Talsperren mittels
technischer Verfahren kommen vielfach naturnahe Verfahren der Wasseraufbereitung wie
die Uferfiltration und die kinstliche Grundwasseranreicherung Uber Langsamsandfilter
zum Einsatz. Auf der FlieBstrecke im Untergrund kénnen sich dabei unterschiedliche Re-
doxbedingungen einstellen. Wahrend bei der kinstliche Grundwasseranreicherung durch
entsprechende Bellftung des Wassers vor der Infiltration sowohl bei der Infiltration als
auch bei der nachfolgende Untergrundpassage zumeist ausreichend Sauerstoff zur Ver-
flgung steht, wird die Uferfiltration vor allem durch eine rasche Sauerstoffzehrung und die
Ausbildung eines an Sauerstoff mehr oder weniger stark verarmten Milieus im Untergrund
gepragt (PREUSS UND SCHULTE-EBBERT 2000, Abbildung 1).

Infiltration liber
Fluss oder See

UL N — .

/
\ \ Biologischer Abbau von gfg. und anorg Substanz
7

s
‘ Sauerstoff-Reduktion ‘ 7

s -ANAEROB
‘ Denitrifikation, Mangan-, Eisen und Nitrat-Reduktion ‘

-AEROB- /
7

/

‘ Sulfat-Reduktion / Methanbildung

/
unter l/erb/r/auch von Sauerstoff
7

- Grundwasserstrémung - Anderung des hydrochemischen Milieus -

Konzentrationsverminderung : Physikalische / geochemische / mikrobielle Eliminierungsprozesse

Konzentrationserhéhung : Physikalische / geochemische / mikrobielle Mobilisierung oder Produktion

Abbildung 1:  Entwicklung des Redoxmilieus und der Abbauprozesse bei der Uferfiltration
(Schulte-Ebbert 2004)

Diese unterschiedliche Sauerstoffverfligbarkeit wirkt sich unter Umstanden auf die Abbau-
raten organischer Spurenstoffe aus (SCHMIDT UND LANGE, 2005, STUYFZAND UND LUERS
1996, STUYFZAND 1997, KUHLMANN 1997). Neben der Filtration und Sedimentation, die
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hauptsachlich zur Entfernung partikuldr gebundener Stoffe und mobiler Festphasen die-
nen, tragen Sorption und mikrobieller Abbau bereits unmittelbar wahrend der Infiltration
und der anschlieBenden Untergrundpassage zur Reinigungsleistung bei dieser Art der
Wasseraufbereitung bei.

Eine Trinkwasserversorgung, die sich auf Oberflachenwasser und den Einsatz naturnaher
Aufbereitungsverfahren stitzt, ist in Deutschland vor allem l&ngs der Flisse Rhein, Elbe,
Havel und Ruhr verbreitet. GroBe urbane Ballungszentren, wie das Ruhrgebiet, der Kélner
Raum und Berlin werden so mit Trinkwasser versorgt (MUNLV, 2002). Dabei kann das
naturnahe Aufbereitungsmodul durch weitere technische Verfahren wie Ozon-Behandlung
und Aktivkohle-Filtration ergéanzt sein.

Expositionsszenarien unter REACH betrachten gemaB ECHA (2008a) fir das Oberfla-
chenwasser die Abschatzung eines mdglichen Stoffeintrags infolge des Zuflusses geklar-
ten Abwassers und deren Modifikation durch Abbau und Sorption im Gewésser (Abbil-
dung 2). Weitere Eliminationsprozesse, die wahrend der Uferfiltration oder Grundwasser-
anreicherung und der daran anschlieBenden Untergrundpassage erfolgen, werden in der
Erstellung der Expositionsszenarien nicht berlcksichtigt. Dies entspricht der Absicht, vor
allem worst-case-Situationen offenzulegen.

Ebenso wird in den Expositionsszenarien unter REACH nach ECHA (2008a) ein mdgli-
cher Eintrag von Stoffen ins Grundwasser auf 2 zentrale Wege begrenzt, die Ausbringung
von Klarschlamm sowie die atmosphéarische Deposition auf den Ackerboden (PECgp in
Abbildung 2). Die Predicted Environmental Concentration (PEC) im Bodenporenwasser
wird der im Grundwasser gleichgesetzt. Weitere Eintrdge kénnen durch eine direkte, be-
absichtigte Ausbringung von Chemikalien, z.B. Pflanzenschutzmittel, oder eine indirekte,
unbeabsichtigte Verbreitung von Chemikalien, z.B. Tierarzneimittel oder Reinigungsmittel
mit Wirtschaftsdiinger erfolgen. Zu einem groBen Teil sind diese Stoffgruppen bzw. ihre
Anwendungen nicht unter REACH registrierungsfahig.

Obwohl in den Expositionsszenarien nach ECHA (2008a) die Konzentration des Bodenpo-
renwassers im wesentlichen durch den Klarschlamminput und die atmosphérische Depo-
sition gesteuert wird, gehen Uber die verschiedenen Verteilungsgleichgewichte zusatzlich
die Volatilitdt und die Speicherung in der Bodenluft sowie Verluste durch Auswaschung
ein. Ebenso sind die Abbaudaten mehr oder weniger klassiert. Aufgrund der Einschatzung
eines Stoffes in OECD-Tests wird er einer Abbauklasse von gut bis gar nicht abbaubar
zugewiesen. Dies impliziert dann entsprechende Abbauraten — kalkuliert auf der Basis ei-
nes quasi 1. Ordnung Abbaus aus der DT, -, mit denen die Verluste Uber die Zeit im Bo-
den abgeschatzt werden kénnen. Die Kalkulationen setzen die Kenntnis von Vertei-
lungskoeffizienten zwischen verschiedenen Umweltkompartimenten sowie die GrdBe von
Abbauraten voraus. Stehen diese nicht zur Verfliigung lassen sie sich durch Standardan-
nahmen sowie QSAR-Abschatzungen bereitstellen (ECHA 2008b-d, R.6, R.7). In Abbil-
dung 2 sind die berlcksichtigten Minderungen der Konzentration als Egp berlicksichtigt
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crw(X;) = ¢i(x;) - ZE;(x;)

Klaranlage

: . .
‘ Technische mégliche
Jl Aufbereitung Fechnische JAufbereifung

Klarschlam

Abwasser

. i Uferfiltration

\ Untergrundpassage
Oberflachenwasser Eyr(X;) + Eyp(X;)

c(x;) Grundwasser
PECow(x;) c(x;)
Eow(x) \ 4 Kiinstliche BN ec(x)
Grundwasseranreicherung

Eaw(x;)

Untergrundpassage
Egwa(Xi) + Eyp(X;)

Abbildung 2:  Exposition von Grund- und Oberflachenwasser nach ECHA (2008a) und Elimina-
tion in Grund- und Oberflachenwasser sowie bei der naturnahen Wasseraufberei-
tung
BP — Bodenporenwasser, C(x;) — gemessene Konzentration des Stoffes x;, E —
Eliminationsleistung, GW — Grundwasser, GWA — Grundwasseranreicherung, OW
— Oberflachenwasser, PEC — predicted environmental concentration, UF — Uferfilt-
ration, UP - Untergrundpassage

Bei abgeschéatztem Auftreten dieser Stoffe im Bodenporenwasser der landwirtschaftlich
genutzten Flache gemaB ECHA (2008a) kénnen die Verbindungen sowohl in der unge-
sattigten Zone auf der Sickerstrecke zur Grundwasseroberflache als auch im Grundwas-
serleiter durch Sorption und mikrobiellen Abbau vermindert werden (Egw in Abbildung 2).
Auch dies wird in den REACH-Expositionsszenarien im Sinne einer worst-case Betrach-
tung nicht bertcksichtigt.

Gemessene Konzentrationen kénnen von den abgeschéatzten PEC abweichen (c(x) in
Abb. 2). Wahrend der Wasseraufbereitung kénnen fir das jeweilige Aufbereitungsverfah-
ren spezifische Konzentrationsverminderungen eintreten (Ej(x) in Abb. 2). Insbesondere
bei der Uferfiltration kann die stoffspezifische Reinigungsleistung in starkem MaBe vom
Redoxmilieu abhangen. In den naturnahen Aufbereitungsverfahren kénnen sich vor allem
durch Bioabbau Metabolite bilden. Bei den technischen, oxidativen Verfahren findet die
Metabolitenbildung in einem starkeren Ausmaf statt. Die residuale Trinkwasserkonzent-
ration erscheint dann als die Konzentration eines Stoffes in der Rohwasserressource ver-
mindert durch die jeweilige Elimination der verschiedenen Aufbereitungsschritte (Abb. 2).

Festzuhalten gilt jedoch, dass die Trinkwassergewinnung bei der Nutzung sowohl von
Oberflachenwasser mit naturnahen Aufbereitungsverfahren als auch von Grundwasser
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auf Eliminationsprozesse durch Sorption und mikrobiellen Abbau zugreift. Diese Prozesse
gilt es bei der Stoffbewertung mit geeigneten Parametern zu berlcksichtigen.

Dabei ist zunéchst unerheblich, ob es sich bei den zu betrachtenden Stoffen um beson-
ders besorgniserregende Substanzen im Sinne von Artikel 57 der REACH-Verordnung
handelt oder nicht, da es in jedem Fall gilt, das Auftreten organischer Spurenstoffe, die
durch menschliches Handeln in die aquatische Umwelt gelangen, im Trinkwasser zu mi-
nimieren.

3 Dokumentationen von weltweiten Beispielen flir die Kontami-
nation von Trinkwasser durch Chemikalien

3.1 Nachweise zum Vorkommen von Spurenstoffen im Trinkwasser

In diesem Teilschritt werden Befunde von Spurenstoffen im Trinkwasser zusammenge-
stellt werden. Hierbei werden nicht nur unter REACH registrierungsféhige Stoffe bertick-
sichtigt sondern alle Spurenstoffe, deren Auftreten im Trinkwasser anthropogen bedingt
ist, also auch Arzneimittel und Biozide.

Bei der hierzu erforderlichen Literaturrecherche wurden die Jahrgange 1995 bis 2009 der
folgenden Zeitschriften einbezogen:

Environmental Science and Technology
The Science of the Total Environment
Chemosphere

Water Research

Water Science & Technology
Environmental Health Perspectives.

Mit den genannten Zeitschriften wurden die wichtigsten Publikationen der internationalen
Wasserforschung erfasst. Aus diesen Zeitschriften wurden alle Artikel ausgewahlt, die
sich mit dem Auftreten von Kontaminanten im Trinkwasser befassen.

Zudem konnte auf den umfangreichen Zeitschriften- und Buchbestand des IfW zurtckge-
griffen werden, der in einem EDV-System erfasst ist. Uber eine Stichwortsuche ist hier
ein gezielter Zugriff auf Gber 30.000 Literaturzitate moglich.

Eine weitere Quelle von Daten zu Trinkwasserkontaminationen waren Monitoringpro-
gramme auf nationaler und internationaler Ebene. Berichte hierzu lagen zum Teil vor, wie
zum Beispiel das Monitoring der Wasserwerke an Rhein und Ruhr, anderes wurde im
Internet recherchiert. Gezielt wurde hier nach Daten von Trinkwasseruntersuchungen bei
den entsprechenden Behérden und Institutionen der Bundeslander und der EU-Staaten
gesucht. AuBerhalb der EU wurden nationale Programme in der USA, Kanada und Aus-
tralien in die Recherche einbezogen.

Bei der Recherche wurde schnell deutlich, dass, verglichen mit der groBen Zahl an Daten
Uber die Belastung von Grund- und Oberflachenwassern, relativ wenige Daten Uber
Trinkwasserkontaminationen publiziert wurden. Die Suche in den oben genannten Zeit-
schriften und dem EDV-Literaturspeicher des IfW flhrte insgesamt zu etwa 100 Literatur-
stellen, von denen aber nur ein Teil tatsachlich fir die Auswertung geeignete Daten bein-
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halten. Hierbei handelt es sich in den meisten Fallen um Verdffentlichungen aus For-
schungsprojekten, bei denen gezielt einzelne Stoffgruppen untersucht wurden.

Auf der Ebene der Bundeslander existieren zum Teil Berichte oder Datenzusammenstel-
lungen zur Trinkwasserqualitat, die in der Regel auf den im Rahmen der Qualitatskontrolle
der Wasserwerke durchgefihrten Untersuchungen basieren (zum Beispiel: MUNLV
2008). Hierbei ist Parameterumfang und Haufigkeit der Untersuchungen durch die Vor-
gaben der Trinkwasserverordnung festgelegt. Diese beinhaltet nur relativ wenige organi-
sche Spurenstoffe und auch fiir diese werden einzelne Positivbefunde zwar benannt, aber
nicht mit Messwerten belegt. Andere Stoffgruppen, von denen bekannt ist, dass sie im
Trinkwasser auftauchen kénnen (zum Beispiel Arzneimittel), werden bei gréBeren Ver-
sorgern untersucht, Daten dazu aber in der Regel nicht veréffentlicht. Eine Zusammen-
fassung der in Bayern im Jahre 2005 durchgeflhrten Untersuchungen auf Pestizide im
Trinkwasser gibt zumindest einige wenige Angaben zur Belastungssituation
(BAYERISCHES LANDESAMT FUR UMWELT 2006). Grundlage hierzu sind die Erhebungen der
Gesundheitsbehdrden.

Auch nationale Programme, bei denen Daten zur Trinkwasserqualitat zusammengetragen
und ausgewertet werden, geben in der Regel keine Auskunft Gber Kontaminanten, die als
Spurenstoffe im Trinkwasser auftreten. Eine Ausnahme macht hier die Datenbank der US
EPA “National Contaminant Occurrence Database (NCOD)“, in der landesweit Analysen-
ergebnisse zu insgesamt 27 Stoffen aus den Jahren 2000 bis 2009 zusammengetragen
wurden (US EPA 2009e). Bei diesem so genannten ,Unregulated Contaminants Monito-
ring (UCM)“ werden gezielt Daten zu solchen Stoffen zusammengetragen, die bisher in
der US-Trinkwassergesetzgebung noch nicht berlcksichtigt werden, bei denen aber der
Verdacht besteht, dass sie im Trinkwasser auftreten kénnen. Die Stoffliste wird alle 5 Jah-
re Uberarbeitet. Grundlage hierfir ist die ,Contaminant Candidate List“ (CCL, s. unten).

Die Auswertung der Literatur erfolgt im Hinblick auf

die gemessene Kontaminante

e die zugehdrige Stoffgruppe

e die in Roh- und Trinkwasser gemessenen Konzentrationen
(Mittel- und Maximalwert)

e die Rohwasserherkunft

e die Aufbereitung

e das Untersuchungsgebiet und den —zeitraum.

Die aus diesen Daten zusammengestellte Tabelle befindet sich in Anlage 1. Diese lasst
sich nach verschiedenen Kriterien sortieren, so dass sie im Hinblick auf unterschiedliche
Fragestellungen ausgewertet werden kann.

Aus den Daten l&sst sich fir die einzelnen Substanzen nur selten der gesamte Weg vom
Rohwasser Uber einzelne Aufbereitungsschritte bis hin zum Trinkwasser anhand von
Konzentrationsprofilen nachvollziehen.

In der Recherche wurden insgesamt 151 Stoffe identifiziert. Als wesentliche Stoffgruppen
treten Arzneimittel (einschl. deren Metabolite, Antibiotika, Hormone und Rd&ntgen-
kontrastmittel), Flammschutzmittel, PBSM und deren Metabolite, Lésemittel, Personal Ca-
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re Products (einschl. Duftstoffe) und Weichmacher auf, deren Anzahl in Tabelle 1 zu-
sammengestellt sind und sich auf 117 Substanzen summiert. Die restlichen 34 Stoffe ver-
teilen sich auf verschiedene Stoffgruppen. Befunde werden auch fir Abbauprodukte von
Detergentien (Nonylphenole), die Komplexbildner EDTA und DTPA und das Benzinadditiv
MTBE genannt.

Tabelle 1: Ausgewahlte Stoffgruppen mit der Anzahl von Stoffen mit Positivbefunden im

Trinkwasser
PCP — Personal Care Products

Stoffgruppe Arzneimittel PCP Flammschutzmittel PBSM Loésemittel Weichmacher
Zahl der Stoffe 33 10 3 45 18 8

Eine gewisse Sonderstellung nehmen die in Trinkwasser detektierten Nitrosamine ein, die
bei der Chlorung und Ozonung aus organischen Stickstoffverbindungen oder auch bei ei-
ner Reihe von technischen Prozessen aus Aminen gebildet werden. Weitere Stoffe wie
Nitrobenzol oder Toluol kénnen keinen spezifischen Gruppen zugeordnet werden, son-
dern treten in einer Vielzahl von industriellen Prozessen als End- oder Zwischenprodukt
auf (in Anlage 1 unspezifisch als ,Chemikalie” bezeichnet).

3.2 Verhalten organischer Spurenstoffe wahrend naturnaher Wasseraufbe-
reitungsverfahren in ausgewahlten Untersuchungen

Verschiedene Studien zielten unter anderem auf die Untersuchung des Stoffverhaltens
organischer Spurenstoffe bei naturnahen Wasseraufbereitungsverfahren, insbesondere
bei der Uferfiltration (SCHMIDT UND LANGE, 2005, STUYFZAND UND LUERS 1996, STUYFZAND
1997, GRUTZMACHER ET AL. 2010). Hierbei lag das Hauptaugenmerk auf dem Systemver-
standnis verschiedener Standorte und deren resultierender Reinigungsleistung, wahrend
die Qualitat des Trinkwassers nach weiteren Aufbereitungsschritten nicht oder nur am
Rande betrachtet wurde. Das Verhalten ausgewahlter Stoffe wahrend der Uferfiltration
und einer anschlieBenden Untergrundpassage bei verschiedenen Redoxmilieus wird in
Tabelle 2 aufgefihrt. Dariberhinaus finden sich im Rahmen einer Literaturstudie Angaben
zum Verhalten von verschiedenen Tensiden, Moschusverbindungen, Weichmachern, In-
dustriechemikalien, phosphororganischen Flammschutzmitteln, Hormonen, aromatische
Kohlenwasserstoffe und deren Derivate und Pestiziden verschiedener stofflicher Zusam-
mensetzung auf. Wegen oftmals geringer Elimination erscheinen Gber die in Tabelle 2
beispielhaft aufgeflihrten Vertreter einzelner Stoffgruppen hinaus vor allem einzelne Pes-
tizide sowie chlorierte aromatische Verbindungen als problematisch.

Das Verhalten der Beispielstoffe in Tabelle 2 belegt, dass die Reduktion der Oberflachen-
wasserkonzentration bei einigen Stoffen in Abhangigkeit von der Sauerstoffverfligbarkeit
sehr unterschiedlich ausfallen kann. Neben einer guten Reinigungsleistung in der Unterg-
rundpassage unabhangig vom Redoxmilieu sind Stoffe identifiziert, bei denen entweder
bei guter Sauerstoffverfligbarkeit oder umgekehrt bei reduzierenden Bedingungen die
Entfernung vermindert ablauft. Gerade fur Stoffe, deren Auftreten im Trinkwasser nicht zu
erwarten ist, kann die Redoxabhangigkeit der Elimination wahrend der Uferfiltration das
Vorkommen erklaren.
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Tabelle 2: Elimination ausgewahlter organischer Spurenstoffe wahrend der Uferfiltration bei
variierenden Redoxbedingungen (SCHMIDT UND LANGE 2005)

Substanz aerob suboxisch anoxisch anaerob

Komplexbildner
EDTA ++ ++
NTA ++++ ++++

Naphthalinsulfonate
Naphthalin-2-sulfonat
Naphthalin-1,5-disulfonat
Naphthalin-1,6-disulfonat

Arzneimittel

Carbamazepin H + .
Diclofenac ++++ ++++ ek shalustiaty
Sotalol ++++ ++++ ++++ ++++
Sulfamethoxazol +++ ++++
Clindamycin ++++ +++ +++ +++
Rontgenkontrastmittel

lopromid ++++ ++++ ++++ ++++
lopamidol + ++ +++ ++++

Amidotrzossure (IO MIINNG NNl + [ s

[0225% +<50% ++<70% +++ <80% [++++>80%

4 Dokumentation des aktuellen Stands der Forschung zu den fir
die Trinkwasserrelevanz entscheidenden Stoffeigenschaften

Um aus der Vielzahl von Chemikalien, die produziert und angewendet werden, diejenigen
zu selektieren, die potentiell in aquatischen Medien auftreten kénnen, wurden von den
Umweltministerien und -agenturen verschiedener Staaten, von internationalen Organisa-
tionen, Interessenverbanden und Zusammenschlissen betroffener Ladndern und Regionen
Verfahren entwickelt, mit deren Hilfe Listen von prioritaren Stoffen aufgestellt wurden.
Grundlagen sind hierbei in der Regel

e Chemisch-physikalische Stoffeigenschaften,

e Daten zum Auftreten in der aquatischen Umwelt,
e Angaben zur Toxizitat und zur

e Abbaubarkeit.

In Tabelle 3 sind solche in der Gewasser- und/oder Trinkwasseriiberwachung eingesetzte
Listen zusammengestellt. Berlicksichtigt wurden dabei nur Stofflisten, die explizit auf die
Belastung von Grund-, Oberflachen- und Trinkwasser zielen. Auch Stofflisten, die primar
auf die Verschmutzung mariner System fokussieren, wie zum Beispiel die OSPAR List of
Priority Action (OSPAR 2002) oder die HELCOM Helsinki Convention (HELCOM 1998),
wurden in der Tabelle nicht einbezogen. Hingegen wurden Drinking Water Guidelines ein-
zelner Lander mit berlcksichtigt, bei denen organische Spurenstoffe einzeln und begrin-
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det aufgelistet werden, die somit implizit auch eine Liste prioritarer Stoffe im Trinkwasser
darstellen.

Tabelle 3: Ansétze zur Priorisierung von Chemikalien im Hinblick auf ihre Trinkwasser- und
Umweltrelevanz

Anzahl

Liste prioritarer Stoffe Grundlage Fokus Stoffe Jahr Quelle
Liste Prioritarer Stoffe im Wasserrahmenrichtline (Richtline Ober:l:ghen— a3 2001 EG 2001
Bereich Wasserpolitik 2000/60/EG)
Grundwasser
Stoffliste Rhein 2007 IKSR (Internationale Kom_mssmn zum| Oberflachen- 65 2007 IKSR 2007
Schutz des Rheins) wasser
) S L " Oberflachen-
Liste CH-relevanter Stoffe Projekt "Strategie MicroPoll wasser 50 2009 BAFU (2009)
Monitoring zum Vorkommen Oberflachen-
anthropogener Spurenstoffe in AWWR 36 2007 AWWR (2007)
wasser
der Ruhr
Drinking Wa?er Cor_ltammant Safe Drinking Water Act Trinkwasser 116 2009 US EPA 2009a
Candidate List
Guidelines for Canadian . Health Canada
Drinking Water Quality Health Canada Trinkwasser ca. 80 2008 2009
) s Australian
Australian _Drlr}klng Water Australian Government NHMRC Trinkwasser ca. 70 2004 Government
Guidelines
2009
Unregulat(_ad _Contr_;lmmant Safe Drinking Water Act Trinkwasser 30 2009 US EPA 2009b
Monitoring List

4.1 Stoffbewertung

Zum Teil werden in den Listen Uber- oder beigeordneten Dokumenten die Kriterien auf-
geflhrt, die zur Priorisierung dieser Stoffe geflihrt haben. Schllsseleigenschaften zur
Trinkwasserrelevanz im Einzelnen und zur Umweltrelevanz insgesamt werden auch in
verschiedenen Methoden zur Stoffklassifizierung und —priorisierung benannt. Diese Anga-
ben wurden im Folgenden tabellarisch zusammengefasst (Tabelle 4). Grundlage hierfir
sind unter anderem Bewertungsmethoden der US EPA sowie der kanadischen und dani-
schen Umweltbehérden. Das ebenfalls beriicksichtigte COMMPS-Verfahren wird zur Prio-
risierung von Stoffen im Rahmen der Wasserrahmenrichtlinie eingesetzt.

Bei der Erstellung der Listen prioritérer Stoffe im US-amerikanischen, kanadischen und
australischen Raum spielt allerdings — im Gegensatz zu der Deutschland vorherrschen-
den Philosophie — die toxische Wirkung auf den Menschen eine entscheidende Rolle.
Wahrend bei der Einschatzung von Spurenstoffen im Trinkwasser in Deutschland von
dem Minimierungs-Grundsatz ausgegangen wird und nur in Einzelféllen toxikologisch be-
grundete Hochstwerte festgelegt sind, werden im englischsprachigen nicht EU-Raum toxi-
kologische Daten in groBem Umfang in Risikobetrachtungen einbezogen.

4.2 Schlisseleigenschaften: Mobilitat und Persistenz

In allen Modellen wird von der Grundannahme ausgegangen, dass die Mobilitat und die
Persistenz eines Stoffes die Schlusseleigenschaften fir das Verhalten in aquatischen
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Stoff- Chemisch-physikalische Eigenschaften Auftreten
Methode/Projekt Fokus ruppe Wasser- . Henry- Dampf- Bio- Konzen- Haufig- Quelle
GrUPPE (5slichkeit ' "°° "4 Konst. druck abbau tration keit
; . Committee on Drinking Water
1 Cadmus Risk Index Approach 1992 Trinkwasser alle X X X X Contaminants et al. 1999
American Water Works Association B Committee on Drinking Water
2 Screening Process 1993 Trinkwasser alle X Contaminants et al. 1999
3 American Water Works Association Trinkwasser alle X X Committee on Drinking Water
Regulation Development Process 1998 Contaminants et al. 1999
4 Health Canada 2009 Trinkwasser alle X X Health Canada 2009
Oberflachen-
5 COMMPS und alle X X X X X X Fraunhofer-Insitut 1999
Grundwasser
6 CCL -Contaminant Candidate List Trinkwasser alle X X X X X X US EPA 2009¢
7 Unregulated Contaminant Monitoring | Trinkwasser alle X US EPA 2009b
Biozide als Mikroverunreinigungen in - - -
8 Abwasser und Gewasser Gewasser Biozide X Galli et al. 2009
Priorisierung von PBSM-
9 Umwandlungsprodukten von Gewasser . X X Galli et al. 2009
) L Metabolite
Mikroverunreinigungen
Physiko-chemische KenngréBen zur
10 Beurteilung der Trinkwasserrelevanz | 1. acser | PBSM X X | x X Litz & Dieter 2009a
von Abbauprodukten von
Pflanzenschutzmitteln
Physiko-chemische KenngréBen zur
11 Beurteilung der Trinkwasserrelevanz Trinkwasser alle X X X X Litz & Dieter 2009b
von Chemikalien
Gosamtbonering von Boden,
12 f 9 Gewasser, alle X X Mulisch et al. 2003
Umweltkontaminanten in Boden, B
s L Trinkwasser
G n und Trir
13 BIOMIK Gewasser Biozide X X X X Brgi et al. 2007
14 Projekt "Strategie MicroPoll" Oberflachen- | X X X BAFU 2009
wasser
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4.2.1 Mobilitat

Als Eigenschaften, die die Mobilitdt entscheidend beeinflussen, gehen insbesondere die
Wasserléslichkeit und verschiedene Verteilungskoeffizienten in die Bewertung ein. Von
den Verteilungskoeffizienten werden der zwischen Oktanol/Wasser (K,y), der zwischen
Organischem Kohlenstoff/Wasser (K,.) und Boden/Wasser (Ky) genannt, wobei dem K-
Wert die groBte Aussagekraft zugeschrieben wird. Als weitere GréBen, die den Transport
eines Stoffes mit beeinflussen, werden flr die Verteilung zwischen wassriger und gasfor-
miger Phase die Henry-Konstante und der Dampfdruck genannt.

Die Bestimmung dieser Stoffeigenschaften erfolgt in der Regel experimentell, wobei aus
den Ergebnissen (Daten) in den meisten Féllen nicht das Vorgehen zu ihrer Bestimmung
hervorgeht, was sicherlich ein Grund dafir ist, dass aus verschiedenen Quellen unter-
schiedliche Angaben stammen. Wé&hrend bei Angaben zur Abbaubarkeit haufig die ver-
wendeten Testmethode (meist OECD) angegeben wird (s. u.), ist dies bei chemisch-phy-
sikalischen Daten oft nicht der Fall. Eine Abschatzung ist auch tUber Modelle méglich, wie
zum Beispiel durch Quantitative Struktur-Wirkungsbeziehungen (QSAR).

Weitere Verteilungskoeffizienten zwischen Sediment bzw. Boden und Wasser (Kq) oder
zwischen dem organischen Kohlenstoff und Wasser (Koc) werden experimentell mit spe-
zifischen Bodenmaterial und der darin vorliegenden spezifischen Ausformung von Hu-
minstoffen durchgefiihrt. Sie kénnen nicht als intrinsische Stoffeigenschaft angesehen
werden, sondern gelten nur fir das gepriifte Sorbens. Modellhafte Verallgemeinerungen
und Modellableitungen sind mdéglich, missen aber eine weitgehende homogene Zusam-
mensetzung und Verteilung der Sorbentien in Sedimenten und Boden unterstellen, was in
der Realitédt kaum vorkommt. Sowohl die Struktur der organischen Substanz auf der mole-
kularen Ebene von Huminstoffen als auch das Vorkommen von Tonmineralen als wesent-
licher Sorbentien variieren raumlich in den Sedimentkdrpern stark (standértlich, vertikal
und horizontal), so dass ohne Ortsbezug nicht von vergleichbarer Reaktivitat gegeniber
zu bindenden Spurenstoffen auszugehen ist. Dies wurde bereits im Zusammenhang mit
dem Rickhalt von Pestiziden in der gesattigten und ungesattigten Bodenzone diskutiert
(u.a. WAUCHOPE ET AL. 1992). Wegen dieser problematischen Randbedingungen wird auf
eine weitere Betrachtung dieser zuséatzlichen SorptionskenngréBen verzichtet.

In der Arbeit von MULISCH et al. (2003) wird zur Bewertung von Umweltkontaminanten in
Boden, Gewasser und Trinkwasser ein modulares System vorgestellt, bei dem sich die
Mobilitat eines Stoffes aus der Wasserldslichkeit und der Sorbierbarkeit an Aktiv-
kohle oder Adsorberharze zusammensetzt.

4.2.2 Persistenz

Unter Persistenz wird im Allgemeinen verstanden, dass ein Stoff in der Umwelt mikrobiel-
len Abbauprozessen nicht zuganglich ist. Die Abbaubarkeit wird zum einen durch struktu-
relle Eigenschaften und zum anderen durch das umgebende Milieu bestimmt. Bestimmte
Strukturmerkmale wie z. B. der Grad der Chlorierung eines Aromaten kénnen einen mik-
robiellen Abbau deutlich verschlechtern. Ebenso ist die mikrobielle Besiedlung eines
Standortes sowohl in der Zahl als auch in der Struktur entscheidend fir das Ausmaf der
dort ablaufenden Abbau- und Umsetzungsprozesse. Die mikrobielle Abbaubarkeit eines
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Stoffes stellt sich insofern nicht als eine feste Gr6Be dar, sondern muss immer unter Ein-
beziehung der vorhandenen Randbedingungen betrachtet werden. Einen wesentlichen
Einfluss auf den Abbau organischer Stoffe nehmen unter anderem die Konzentration des
Stoffes, seine zeitliche Prasenz, die vorhandene mikrobielle Besiedlung und Umgebungs-
bedingungen wie die Temperatur und das Redoxmilieu. Stoffe, die bei einem kontinuierli-
chen Eintrag unter den Bedingungen einer Klaranlage (hohe Bakteriendichte, Warme,
Adaptationszeit) gut abbaubar sind, kébnnen sich, wenn sie in niedrigen Konzentrationen in
den Grundwasserleiter gelangen, unter den dort herrschenden Bedingungen als per-
sistent erweisen. Ebenso kénnen wechselnde Redoxbedingungen, wie sie haufig in Ufer-
filtrationsstrecken auftreten, zu einem véllig veranderten Abbauverhalten fihren.

Die Abbaubarkeit von Stoffen wird im Allgemeinen durch standardisierte Laborversuche
bestimmt, wie sie in den OECD Guidelines beschrieben werden (OECD 2009). Je nach
Fragestellung kommen hier unterschiedliche Testsysteme zum Einsatz, mit denen der bio-
logische Abbau zum Beispiel in der Klaranlage oder aerob in Gewassern simuliert wird.
Bei Einbeziehung solcher Daten sollte die Aussagekraft der verschiedenen Testmethoden
mit berlcksichtigt werden.

Die Abbaubarkeit eines Stoffes wird in der Regel als Halbwertszeit (DTso) in dem jeweili-
gen Medium angegeben.

Der Begriff Persistenz wird aber auch anders gebraucht: der CADMUS RISK INDEX
APPROACH definiert Persistenz als Funktion aus der Halbwertszeit in Wasser und dem log
Kow, Woraus sich ein Persistenzfaktor zwischen 0,001 und 1 ergibt (COMMITTEE ON
DRINKING WATER CONTAMINANTS ET AL. 1999).

4.3 Auftreten eines Stoffes

Wahrend die oben genannten chemisch-physikalischen Stoffkriterien nur einen Hinweis
auf potentielle Kontaminanten geben, so ist das Auftreten eines Stoffes in Gewassern ein
Beleg fir sein Kontaminationspotenzial. Obwohl aus dem Auftreten in Oberflachen- oder
Grundwasser nicht direkt auf eine Beeintrachtigung von Trinkwasser geschlossen werden
kann, so wird dieses doch auch bei der Erstellung von Listen fir prioritare Stoffe im Trink-
wasser berlcksichtigt. Haufig gehen hier sowohl die gemessenen Konzentrationen als
auch die Befundhaufigkeit mit ein, wobei diese unterschiedlich miteinander verknUpft sein
kénnen. In einem Vorschlag der AWWA (American Water Works Association) werden zur
Bewertung Diagramme empfohlen, bei denen die Haufigkeit der Befunde gegen deren
Ho6he aufgetragen wird.

4.4 Weitere Priorisierungsmethoden

AuBer den Modellen, die zur Erstellung von ,offizieller* Monitoringprogramme von staatli-
cher oder institutioneller Seite eingesetzt werden, existieren auch Priorisierungsmodelle,
die im Rahmen von Forschungsprojekten entwickelt wurden und zum Teil auf einzelne
Stoffgruppen wie Pestizide oder Arzneimittel fokussieren.

Von MULISCH ET AL. (2003) wird zur Bewertung des Gefahrdungspotentials von Umwelt-
kontaminanten in Boden und Trinkwasser ein modulares System vorgeschlagen, bei dem
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die Humantoxizitat, die Abbaubarkeit in Boden und Gewassern, die Mobilitat (zusammen-
gesetzt aus Adsorbierbarkeit und Wasserldslichkeit) und die aquatische Toxizitat in Form
standardisierter Koeffizienten eingehen und miteinander verknlpft werden.

Bedingt durch den Grenzwert fir PBSM in die Trinkwasserverordnung stellte sich fur die
Wasserversorgung schon in den 1980iger Jahren die Frage, nach welchen Kriterien aus
der Vielzahl der Wirkstoffe diejenigen herausgefiltert werden kdnnen, die im eigenen Ein-
zugsgebiete relevant sind und als Kontaminanten im Rohwasser auftreten kénnen. Zur
Erstellung von PBSM-Montoringprogrammen wurden neben der Empfehlung des damali-
gen Bundesgesundheitsamtes, die insgesamt 97 Wirkstoffe und etwa 50 Metabolite als
trinkwasserrelevant benannte, auch Datensammlungen zu Befunden und chemisch-
physikalischen Eigenschaften herangezogen. Bereits bei der Zulassung von PBSM wer-
den Daten zum Umweltverhalten gefordert und von der Zulassungsstelle bewertet. Hierbei
wird unter anderem die Abbaubarkeit im Boden, im System Wasser/Sediment und im
Oberflachenwasser beurteilt. Die Grundwassergangigkeit wird in der Regel Uber eine Mo-
dellrechnung (PELMO) ermittelt, ebenso wird der mdgliche Run-off berechnet (bzw. die
Breite des Randstreifens, die erforderlich ist, um den Run-off auf < 0,1 pg/l zu reduzieren).
Als weitere Kriterien werden vor allem Daten zur Okotoxizitat einbezogen (BLV 2009).

Ein weiteres im Zulassungsverfahren eingesetztes Modell zur Beurteilung des Stoffver-
haltens (EXPOSIT) verwendet Daten zur Wasserléslichkeit, zum Abbau im Boden und
den K,.-Wert zur Einteilung von PSM-Wirkstoffen in Gefahrdungsgruppen (WINKLER 2001
zit. nach STURM ET AL. 2006).

Einige Wasserversorger sind dazu Ubergegangen, sich vor allem auf die im Einzugsgebiet
eingesetzten Pestizide zu konzentrieren, die meist in Zusammenarbeit mit der Landwirt-
schaft gelistet werden (z.B. Kooperation Landwirtschaft und Wasserwirtschaft im Einzugs-
gebiet der Stevertalsperre 2009).

Im Rahmen eines Forschungsvorhabens wurden von STURM ET AL. (2006) PBSM-Befunde
vor allem von Wasserversorgern zusammengestellt und im Hinblick auf die Befundhaufig-
keit ausgewertet. Bei den am haufigsten auftretenden Wirkstoffen wurden unter Einbezie-
hung von Anwendungsdaten und Stoffkriterien versucht, mégliche Kausalketten aufzuzei-
gen. Die Autoren bewerten die Stoffeigenschaften dieser Wirkstoff mit den Kategorien
,aus Sicht des Gewasserschutzes ginstige, unglnstige oder indifferente Stoffeigen-
schaft®, wobei die Bewertungskriterien hierflr nicht zahlenm&Big benannt werden.

Ein anderer Ansatz zur Definition der Trinkwasserrelevanz von Stoffen wurde von
LINDNER ET AL. (1996, 2000 und 2003) entwickelt. In dieser Vorstellung werden die Gro-
Ben mikrobieller Abbau und Sorptionstendenz in geeigneter Weise parametrisiert, um
stoffbezogen eine Einstufung als wasserwerks- oder trinkwasserrelevant vorzunehmen.
Zeigt ein Stoff nur eine geringe aerobe Abbauneigung (DTs, < 25 d), qgilt er bereits als
wasserwerksrelevant. Wird der Stoff dartber hinaus auch noch schlecht an Aktivkohle
sorbiert, wird er als trinkwasserrelevant identifiziert. Diese Sorptionsneigung wurde in den
vorgenannten Studien zum einen in einem Standardverfahren ermittelt und zum anderen
in der GroBe des Feststoff-zu-FlUssigkeits-Verhaltnis (m/L — Masse Aktivkohle/Volumen
Wasser auch spezifischer Durchsatz) parametrisiert. Werte fir m/L Gber 200 mg/L werden
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als sehr schlechte Adsorbierbarkeit qualifiziert. Es bedarf fir diese Stoffe einer Zugabe
von mehr als 200 mg Aktivkohle je Liter, um eine Konzentrationsminderung um 90 % zu
erreichen. In Kombination mit einer schlechten Abbaubarkeit hat eine schlechte oder sehr
schlechte Adsorbierbarkeit eine Einstufung eines Stoffes als trinkwasserrelevant zur Fol-

ge.

Die Studien von LINDNER ET AL. (1996, 2000 und 2003) gehen im Detail mehreren Fra-
gestellungen nach, deren Beantwortung und Umsetzung einen unmittelbaren Einfluss auf
die jeweiligen Einstufungen von Stoffen hinsichtlich der Trinkwasserrelevanz haben kén-
nen. Im Bereich der Untersuchungen der mikrobiellen Abbaubarkeit sind dies u. a. der
systematische Ausschluss von konkurrierenden Sorptionseffekten wahrend des Abbau-
versuchs, die als vermeintliche Abbauneigung missinterpretiert werden kénnen, sowie die
Maoglichkeiten eines mikrobiellen Abbaus bei realitdtsnahen, nanomolaren Konzentratio-
nen zu ermitteln. Hierbei wurden in Abhangigkeit von den untersuchten Stoffen zumeist
Konzentrationen zwischen 0,1 pg/L und 2 mg/L als Schwellenwerte identifiziert, unterhalb
derer in der Regel ein Abbau nicht mehr anzuregen war. Zum anderen bedarf der mikro-
bielle Abbau einer hinreichend groBen Zahl, moglichst adaptierter Mikroorganismen, wo-
bei sich Inokula aus Klaranlagen als besonders geeignet erwiesen. Diese kdnnen teil-
weise auf verschiedene Verbindungen schnell reagieren und sind unabh&ngig vom Ent-
nahmeort der Wasserproben allgemein verfligbar (,Generalisten®). Zum Teil bedurfte der
Abbau jedoch stoffbezogener Spezialisten, die in Abhangigkeit von der Wasserentnah-
mestelle auftraten und langsamer als die ,Generalisten® wirkten.

Von SCHULTE-OEHLMANN ET AL. (2007) werden verschiedene Modelle zur Bewertung von
Arzneimitteln zugsammengestellt. Es handelt sich hierbei sowohl um nationale (Oster-
reich, Italien) als auch regionale (Brandenburg) Anséatze zur Ermittlung der Umweltrele-
vanz von Pharmaka. Alle Modelle beziehen die Verbrauchsmengen und verschiedene
Stoffeigenschaften wie log Kow, Abbaubarkeit und Biokonzentrationsfaktoren in die Be-
wertung mit ein. Zum Teil werden auch gemessene Befunde oder PEC berticksichtigt.

4.5 Bewertung von Stoffkriterien

Um numerisch erfasste Stoffdaten in ein Bewertungsmodell einzubringen, ist es Ublich,
diese in Klassen einzuteilen. In der US-amerikanischen Literatur wird hierbei haufig ein
eine Punktesystem von 1 bis 10 verwendet, was die mathematische Verknipfung ver-
schiedener Attribute vereinfacht.

Andere Autoren bevorzugen eine Einteilung nach groberen Kriterien, wie sie in der Tabel-
le 5 zusammengestellt sind. Deutlich wird aus der Tabelle auch die unterschiedliche Be-
wertung. Zum Beispiel werden als hohe Wasserléslichkeit je nach Denkansatz Zahlen-
werte zwischen 1 mg/L und 1000 mg/L angegeben.

Bei der Bewertung der Umweltverhaltens von PBSM-Wirkstoffen wurde im Zulassungs-
verfahren der damaligen Biologischen Bundesanstalt (BBA) davon ausgegangen, dass
bei einer Wasserldslichkeit von Gber 30 mg/L ein Eintrag ins Grundwasser mdglich ist und
ein Ko.-Wert von weniger als 500 Anlass zur Besorgnis gibt. Ebenso gelten Stoffe hin-
sichtlich ihrer Verlagerungstendenz als kritisch, wenn ihre Halbwertszeit im Boden bei
Uber 21 Tagen liegt.
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Tabelle 5: Bewertung von Stoffkriterien nach verschiedenen Ansétzen
[1] CHAMP — US EPA (2009d)
[2] CCL3 - US EPA (2009c)
[3] CDWC - COMMITTEE ON DRINKING WATER CONTAMINANTS ET AL. (1999)
[4] UBA — LiTz UND DIETER (20093, b)

Wasserloslichkeit [mg/L] Mobilitat log Kow Persistenz DTs,
Bewertung CHAMP CCL3 CDWC UBA CCLS UBA CDWC CCLS3
(1] [2] (3] [4] (2] [4] (3] (2]
Negligible <10°
Low 10°- 1] <t 0,1 >4 <1 Tag Tage - Wochen
Moderate 1-1000{ 1-1000| 0,1-1 1-4 Tage - Wochen | Wochen - Monate
High > 1000 | > 1000 > 1 > 100 <1 <3 > Wochen Monate

In den oben beschriebenen Untersuchungen von LINDNER ET AL. (2000) wird ein Stoff
dann als trinkwasserrelevant bezeichnet, wenn seine Sorbierbarkeit an Aktivkohle tber
50 mg/L als Quotient m/L (Masse Aktivkohle/Volumen Wasser) liegt.

4.6 Datenqualitat und Modellierung von Daten

Werden chemisch-physikalische Stoffkriterien sowie Daten zum biologischen Abbau als
wesentliche Kriterien in eine Stoffklassifizierung einbezogen, so kommt dem Vorhanden-
sein entsprechender Daten und deren Qualitat eine entscheidende Bedeutung zu. Als ab-
gesichert kdnnen vor allem solche Angaben gelten, die nach standardisierten Verfahren
und/oder unter GLP-Bedingungen ermittelt wurden. MaBgebend sind hier vor allem die
Guidelines der OECD (OECD), die standardisierte Verfahren zur Bestimmung von che-
misch-physikalischen Stoffdaten und zum Abbau in verschiedenen Kompartimenten be-
schreiben.

In der Regel wird bei der Erhebung solcher Daten auf Datenbanken zurtckgegriffen. Da
es dem Nutzer in den meisten Fallen nicht mdglich ist, die Qualitat der dort gelisteten Da-
ten zu evaluieren, ist es sinnvoll, Datenbanken zu verwenden, die auf den Websites ent-
sprechender Behdrden als Hilfsmittel genannt werden (zum Beispiel die auf der UBA-
REACH-Seite unter Arbeitshilfen verlinkten Datenbanken).

Fehlen die wesentlichen Daten zu Stoffeigenschaften, wie dies haufig bei Metaboliten der
Fall ist, so muss auf modellierte Daten zurtckgegriffen werden. Eine Beschreibung sol-
cher Modelle findet sich bei DEARDEN UND WORTH (2007), die hier vor allem betrachten,
wie Modelle sinnvoll bei der Registrierung von Chemikalien unter REACH eingesetzt wer-
den kénnen. Im Vordergrund stehen dabei QSAR-Modelle. Von den Autoren werden als
wesentliche Vorteile solcher Modelle gegentber herkdmmlichen Laboruntersuchungen
genannt, dass sie schneller und kostengulnstiger akkurate Ergebnisse liefern.

Die Anforderungen, die an Daten gestellt werden, die in die REACH-Registrierung einge-
hen, Méglichkeiten ihrer Beschaffung und ihre Evaluierung sind in den ECHA Guidance
Documents 2 bis 7 dargestellt. Neben der Beschreibung von Testmethoden im Labor sind
hier auch Handblcher, Datenbanken und QSPR-Modelle aufgeflihrt, die zur Ermittlung
von evaluierten Daten fir Stoffeigenschaften geeignet sind.
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4.7 Schlussfolgerungen aus diesem Arbeitsschritt

Vergleicht man die verschiedenen Priorisierungsmodelle miteinander, so wird deutlich,
dass in der Mehrzahl folgende Schlisselkriterien in die Bewertung eingehen:

e die Wasserl6slichkeit
e der Oktanol-Wasserverteilungskoeffizient
e der biologische Abbau.

Als weitere wesentliche Information zur Stoffoewertung werden Befunde in Gewassern
allgemein, besonders aber solche im Trinkwasser, genannt.

In der Anlage 1 sind die Befunde zusammengestellt, die aus der Literatur herausgearbei-
tet wurden (vgl. Abschnitt 3). In Anlage 2 sind fir die Stoffe aus Anlage 1 Daten zu den
oben genannten Stoffkriterien abgelegt.

Die weitere Auswertung zielt darauf, die Bewertungskriterien so miteinander zu ver-
knlUpfen, dass sie als eine Art von Werkzeug fir eine vorausschauende Einordnung einer
maoglichen Trinkwasserrelevanz nutzbar werden.

5 Erarbeitung und Anwendung von Screening-Kriterien fir trink-
wasserrelevante Stoffe

5.1 Erarbeitung von Screening-Kriterien

Mit den in Abschnitt 4.7 beschriebenen Schllsselkriterien werden die wesentlichen Eigen-
schaften beschrieben, die Mobilitdt und Persistenz und somit die potentielle Trinkwasser-
gangigkeit von Chemikalien entscheidend beeinflussen. In der Datenrecherche hierzu
wurden im  Wesentlichen  6ffentlich  zugéngliche  Datenbanken  (z. B.
http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus, http://chimie.ineris.fr) genutzt, aber stoffbezogen
auch andere Datenkompilationen ausgewertet (z.B. RIPPEN 2009, NAGY ET AL. 2002). Al-
lerdings erwies es sich insbesondere bei dem Parameter biologische Abbaubarkeit als
schwierig, valide Daten zu finden. Verbleibende Datenliicken - vor allem fir die Metabolite
von Pestiziden und Arzneimitteln - wurden Uber gezielte Modellierungen geschlossen.

5.1.1 Modellierung intrinsischer Stoffeigenschaften

Fir die Modellierung von Stoffeigenschaften, die Uber andere Datenkompilationen nicht
zu erschlieBen waren, wurde vor allem auf den Programmkomplex Estimation Program
Interface (EPISUITE™) der US EPA und der Syracuse Research Corporation (SRC) mit
den Modulen KOWIN, WATERNT und BIOWIN zuriickgegriffen (US EPA 2009f). Dane-
ben wurden Modelldaten zum Bioabbau auch mit Ergebnissen verglichen, die durch das
Programm CATALOGIC zu erhalten waren (JAWORSKA ET AL. 2002; DIMITROV ET AL. 2005,
2007).

Im wesentlichen handelt es sich hierbei um hybride Modelle, bei denen eine zentrale An-
zahl von Stoffen expertenbasiert bewertet und unterschiedlichen Modellalgorithmen un-
terworfen wurden, die auf einer Bewertung von Molekllfragmenten aufbauend, lineare
und nichtlineare Abschétzungen ableiten. Hierbei werden im Programm CATALOGIC auch
wahrscheinlichkeitsbasierte Algorithmen fir die Bewertung des Bioabbaus eingebaut.
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Insbesondere CATALOGIC bietet auf der Basis eines modellierten biologischen Sauerstoff-
bedarfs Ergebnisse fir den méglichen beobachtbaren Zeitrahmen eines Abbaus. Dieser
Modellierungsschritt fihrt regelmaBig zu hohen Halbwertszeiten. Entsprechend werden
auch unter BIOWIN die Ergebnisse beriicksichtigt, die Uber einen primaren Abbau eine
weitergehende Dekonstruktion der Verbindungen angeben. Diese Werte spiegeln fir die
betrachteten Umweltkompartimente (Oberflachenwasser, Infiltration in den Untergrund bei
der Uferfiltration und eine nachfolgende Untergrundpassage) eher den Zeitrahmen wie-
der, der flr einen Abbau der Verbindungen erforderlich wird.

Far stark halogenierte Verbindungen muss teilweise von den modellierten Ergebnissen fir
den Bioabbau abgewichen werden, da solche Verbindungen in der Ableitung der Modelle
nicht hinreichend bericksichtigt wurden (US EPA 2009f). Dies gilt insbesondere flr perf-
luorierte Verbindungen und iodierte Rdntgenkontrastmittel (STEGER-HARTMANN ET AL.
1998; SCHULZ ET AL. 2008; PARSONS ET AL. 2008).

Bei Derivaten und Transformationsprodukten von Pestiziden und Arzneimitteln besteht
zusatzlich ein alternatives Vorgehen darin, von den Daten der Muttersubstanzen auf die
Tochterprodukte zu schlieBen. Hierbei wird immer angenommen, dass die Transforma-
tionsprodukte polarere und somit wasserrelevantere Substanzen im Vergleich zum Aus-
gangsstoff darstellen (vgl. LERCH ET AL. 1996; DAUGHTON UND TERNES 1999, MONTEIRO
UND BOXALL 2010, ScHuLz 2010). Gleichzeitig belegt die Detektion von Metaboliten im
Trinkwasser deren offensichtliche Persistenz. Entsprechend kann das Transformations-
produkt hinsichtlich einer méglichen Trinkwassergangigkeit als mindestens so geeignet
wie die Muttersubstanz aufgrund deren Stoffeigenschaften bewertet werden. Mittels die-
ses Verfahrens einer stetigen Ergénzung der recherchierbaren Daten kénnen Stoffdaten
fir die Transformationsprodukte ermittelt werden, die in der Regel in der gleichen Gro-
Benordnung liegen, wie sie eine QSAR-Stoffdatenmodellierung ergibt. Aus dem Datensatz
in Anlage 2 wurde dies fir insgesamt 16 Verbindungen parallel vorgenommen. Lediglich
bei 3 Substanzen ergeben die QSAR-Modellierungen geringere Werte, was sowohl auf
niedrigere Modellwerte fur die Wasserldslichkeit als auch far den log Kow zurtickzufiihren
ist. FUr alle anderen Substanzen ergeben sich durch die QSAR Modellierung Stoffkennda-
ten, die in einer gleichen oder héheren Bewertung der Trinkwasserrelevanz resultieren. In
jedem Fall ergibt eine stetige Erganzung der Stoffkenndaten flr Derivate und Abbaupro-
dukte eine zusatzliche Mdglichkeit fehlende Stoffkenndaten zu erganzen.

5.1.2 Darstellung der Stoffeigenschaften

Unter den Stoffen, die im Trinkwasser detektiert wurden, waren besonders viele mit einer
Wasserloslichkeit von Gber 1000 mg/L und nur 12 Stoffe - von insgesamt 151 - wiesen
eine Wasserléslichkeit unter 1 mg/L auf (Abbildung 3). QSAR-Modellergebnisse wurden
dabei fir 29 Stoffe berlcksichtigt (vgl. Abschnitt 5.1.1).
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Zahl der Stoffe
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Wasserloslichkeit S [mg/L] e 1.000<S

Abbildung 3:  Klassierte Haufigkeit fir Angaben zur Wasserlslichkeit fur im Trinkwasser nachge-
wiesene organische Spurenstoffe (n = 151)

Betrachtet man den Logarithmus des Oktanol-Wasserverteilungskoeffizient (log Kow)
dieser Stoffe, so liegt dieser in der groBen Mehrzahl bei Werten von unter 4 (Abbildung 4).
Neben recherchierten Daten werden hierbei QSAR-Modellergebnisse fir 26 Substanzen
eingefligt. Dabei werden hier die hohen Modellergebnisse (log Kow > 6) fUr die Verbin-
dungen Perfluoroctansaure (PFOA) sowie Perfluoroctansulfonsdure (PFOS) berlcksich-
tigt, die mdglicherweise die Lipophilie der Substanzen Uberschatzen, da eine so starke
Halogenierung bei der Ableitung der Modelle nicht berlcksichtigt wurde (vgl. Abschnitt
5.1.1). Die Kow-Werte dieser Substanzen lassen sich wegen ihrer oberflachenaktiven Ei-
genschaften nur schlecht experimentell bestimmen. PFOA und PFOS zeigen in Versu-
chen mit belasteten Béden eine deutliche Eluierbarkeit, was auch ihr Auftreten in Trink-
wassern belegt, die durch naturnahe Aufbereitungsverfahren gewonnen werden (LANGE
ET AL. 2006, DELSCHEN ET AL. 2007, SKARK UND ZULLEI-SEIBERT 2007).

Die Angaben fur den biologischen Abbau, hier erfasst als DTsy, zeigen ein Problem bei
diesem Stoffkriterium: Fur viele der Stoffe lassen sich hierzu keine Daten recherchieren.
Verbale Einschatzungen zur Abbaubarkeit gehen in folgender Form ein:

nicht abbaubar >100d
non biodegradable (MITI) >100d
wenig abbaubar 10<DT5p<100d
Schnell <10d
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Abbildung 4:  Klassierte Haufigkeit der Angaben zum Logarithmus des Oktanol-Wasser-Vertei-
lungs-Koeffizienten (log Kow) flr im Trinkwasser nachgewiesene organische Spu-
renstoffe (n = 151)

Flr insgesamt 48 weitere Stoffe erfolgt eine Modellierung aus den Strukturmerkmalen.

Aus Abbildung 5 wird deutlich, dass vor allem Stoffe mit Halbwertszeiten von Uber 10 Ta-
gen im Trinkwasser auftreten.

Dabei gilt es zu berlcksichtigen, dass der biologische Abbau eines Stoffes keine feste
GroBe ist, sondern vielmehr von einer Vielzahl von Faktoren bestimmt wird. Auf den Ein-
fluss wechselnder Redoxbedingungen im Verlauf von Uferfiltratstrecken wurde bereits in
Abschnitt 3 hingewiesen. Neben weiteren Standortbedingungen wie pH-Wert und Tempe-
ratur spielen auch Art und Umfang der mikrobiellen Besiedlung sowie deren Adaptation an
den Abbau anthropogener Stoffe eine Rolle. Bei standardisierten Abbautests wird dem in-
sofern Rechnung getragen, als dass versucht wird, unterschiedliche natirliche Gege-
benheiten zu simulieren. Dennoch lassen Abbautests unter Laborbedingungen immer nur
relativ grobe Aussagen Uber die in der Natur tatséchlich ablaufenden Prozesse zu. Ein
besonderes Problem tritt bei der Beurteilung der Abbaubarkeit von Stoffen auf, die, wie
die hier berucksichtigen Trinkwasserkontaminanten, nur in sehr niedrigen Konzentratio-
nen auftreten. Die in Abbautests im Milligramm- oder Gramm-Bereich ermittelten Daten
sagen nichts Uber die Abbaubarkeit im Spurenbereich aus, wo in vielen Féllen die Subs-
tanzen in Héhe einer Schwellenkonzentration vorliegen, bei der kein mikrobieller Abbau
mehr stattfindet, und in dieser Konzentration persistent sind (vgl. Abschnitte 4.2.2 und 4.4,
ALEXANDER 1985, LINDER ET AL. 2003). Die in Anlage 2 zusammengestellten Daten zur
DTso beziehen sich auf unterschiedliche Matrices. Oft ist die Matrix oder Test zur Ablei-
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tung der DTso nicht bekannt. Dennoch geben diese Daten einen wertvollen Hinweis auf
die mogliche Persistenz der betrachteten Substanzen.

Zahlder Stoffe

100

75

50

25

DT50< 10

10<DT50< 100

100 < DT50 < 400
Biologische Halbwertszeit (DTs,) [d] 400< DT50

Abbildung 5:  Klassierte Haufigkeit der Angaben zur Halbwertszeit fir die biologische Abbaubar-
keit (DTsp) flr im Trinkwasser nachgewiesene organische Spurenstoffe (n = 151)

Eine bivariate Darstellung der Eigenschaften Wasserlslichkeit gegen log Kow gibt Abbil-
dung 6. Die beiden Eigenschaften sind nur in geringem MaBe miteinander korreliert. Auch
eine Betrachtung von Teilmengen — sowohl hinsichtlich unterschiedlicher GréBenauspra-
gung der verschiedenen Merkmale als auch hinsichtlich der gemeinsamen Betrachtung
recherchierter und modellierter Daten - ergibt keine besseren Korrelationen dieser beiden
Parameter. Dabei erflillen insgesamt 115 Substanzen sowohl das Kriterium Léslichkeit >
10 mg/L als auch das Kriterium log Kow < 4 (vgl. Abbildung 7).

Um die genannten chemisch-physikalischen Eigenschaften als Stoffkriterien zur Bewer-
tung der Trinkwassergéngigkeit zu nutzen, sind verschiedene Vorgehensweisen mdglich.
In einfacher Naherung Iasst sich aus den vorliegenden Daten erkennen, dass Stoffe

= mit einer Wasserl@slichkeit von tber 10 mg/L

= einem log Kow von < 4 und

= einer biologischen Halbwertszeit von Uber 10 Tagen

potentielle Kontaminanten darstellen.

Mit diesen Kriterien weisen von den in der Anlage 2 aufgeflihrten Substanzen (n = 151)
122 Stoffe eine Wasserldslichkeit von Gber 10 mg/L auf, 127 Substanzen einen log Kow <
4 und 134 Verbindungen eine Halbwertszeit von tber 10 Tagen auf (Abbildung 7). Legt
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man neben den Kriterien Wasserldslichkeit > 10 mg/L und log Kow < 4 zusatzlich das Kri-
terium ,Biologische Halbwertszeit > 10 Tage* an, so ergibt sich eine Schnittmenge von 99
Stoffen, deren intrinsische Eigenschaften deutlich auf eine Trinkwassergangigkeit hinwei-
sen.

8,0

* @ Recherchedaten

| | B Modelldaten
6,0 i P I e A o A

~ o log Kow =-0,33 * In(S) + 4,156 ——Korrelation - Recherchedaten
*

4,0 -

2,0

log Kow

0,0

-2,0 ¢ [ ]

-4,0

-6,0
0,01 0,1 1 10 100 1000 10000 100000 1000000 10000000

Wasserléslichkeit S [mg/L]

Abbildung 6:  Sorptionsfahigkeit (log Kow) als Funktion der Wasserldslichkeit von Stoffen mit
Nachweis im Trinkwasser
Roter Rahmen: Stoffe mit log Kow < 4 und einer Wasserldslichkeit > 10 mg/L kdn-
nen vermehrt im Trinkwasser erwartet werden

Fir diese Eingruppierung werden qualitative Angaben zur Biotransformation und der
Wasserléslichkeit ebenso eingebunden wie modellierte Stoffeigenschaften aus QSAR-
Beziehungen (vgl. Abschnitt 5.1.1). So werden insgesamt 103 Daten (29 Daten fiir die
Wasserléslichkeit, 26 fir log Kow, 48 fir DTs,) gewonnen, mit denen vor allem Pestizid-
Abbauprodukte, untergeordnet aber auch Arzneimittel-Metabolite und Réntgenkontrast-
mittel charakterisiert werden.

Bei dieser Betrachtung der Stoffeigenschaften erweist sich der Uberwiegende Teil aller im
Trinkwasser nachgewiesenen Substanzen als zu erwartende Kontaminanten, da die Krite-
rien eingehalten werden. Ca. zwei Drittel aller Stoffe erflllen alle 3 Diskriminierungskrite-
rien (99 Stoffe). Bei weiteren 35 Stoffe (ca. 23 %) treffen 2 Kriterien zu. 16 Substanzen
(ca. 11 %) halten zumindest ein Qualifikationsmerkmal fir eine Trinkwassergangigkeit ein.
Somit geben die Stoffeigenschaften bei 150 der 151 betrachteten Stoffe einen Hinweis auf
ein mogliches Auftreten im Trinkwasser.
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Nur wenige Stoffe verfehlen die Diskriminierungskriterien fir eine mdgliche Trinkwasser-
gangigkeit: Insgesamt weisen 29 Stoffe eine Wasserldslichkeit unter 10 mg/L, 24 Stoffe
einen log Kow Uber 4 und 17 Stoffe eine DTsq unter 10 d auf (vgl. Abbildungen. 6 und 7).

n=134

DTg,>10d

$>10 mg/L

n=122

Stoffe:n= 151

Abbildung 7:  Im Trinkwasser nachgewiesene organische Spurenstoffe und deren intrinsische
Eigenschaften (Auswertung unter Berlcksichtigung numerischer und qualitativer
Angaben zu S und DTsp)

Von den schlechter wasserldslichen Verbindungen weisen wiederum 17 Substanzen zu-
satzlich einen log Kow > 4 auf. Fir 16 dieser 17 Substanzen wird mit DTso > 10 d zumin-
dest ein Kriterium — der Persistenz-Parameter - fir eine mdgliche Trinkwasserrelevanz er-
fallt.

Lediglich far einen Stoff, Butylbenzylphthalat (BBP), wird trotz einer Wasserléslichkeit <
10 mg/L, einem log Kow > 4 und einer DT, < 10 Tage ein Nachweis im Trinkwasser be-
richtet. Allerdings werden fiir Phthalate wie BBP unter anaeroben Bedingungen sehr viel
héhere Abbauzeiten beobachtet, so dass diese Stoffe unter gegebenen Umstéanden we-
nigstens das Persistenzkriterium erfillen. Zumindest in einem Fall (LUKS-BETLEJ ET AL.
2001) kann vermutet werden, dass die berichtete Kontamination auf geringe Sauerstoff-
verflgbarkeit bei der Untergrundpassage nach der Uferfiltration zurtickzufiihren ist.

Die Kategorisierung potentieller Trinkwasserkontaminanten anhand von 3 Stoffkriterien
hat sich somit als geeignet erwiesen.
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5.2 Stoffeigenschaften als Screening-Instrument fiir Trinkwasserrelevanz

In einem weiteren Schritt werden die Angaben zur Wasserléslichkeit, dem Oktanol-Was-
ser-Verteilungskoeffizienten sowie der Abbaubarkeit klassiert mit Indexzahlen Ix bewertet
und eine Indexzahlen-Summe K gebildet. Somit gilt:

(1) K=X51x

Die Indizierung erfolgt in 4 oder 5 Stufen. Als Klassierungsgrenzen werden die in Tabel-
le 6 angegebenen numerischen Werte fir die 3 betrachteten Stoffeigenschaften gewanhlt.
Die maximale Summe K betragt 13. Es kénnen sowohl numerische (recherchierte und
modellierte) als auch qualitative Angaben zu den Stoff-Eigenschaften bertcksichtigt wer-
den. Qualitative Angaben werden in entsprechende numerische Werte Uberflhrt.

Mit diesem Instrument kénnen mehrere Stoffeigenschaften miteinander verknlpft und so
eine integrale MafBzahl fir eine mogliche Trinkwasserrelevanz geschaffen werden.

Die MaBzahlen lassen sich weiter gruppieren. Mit K = 3 werden Stoffe belegt, deren Auf-
treten im Trinkwasser zwar nicht als unmdéglich, jedoch als unerwartet angesehen wird
(geringe Trinkwasserrelevanz, TWR). In einer Gruppe K = 4 + 5 kann eine Trinkwasser-
relevanz als gegeben angenommen werden (mittlere TWR). In dieser Gruppe wird flr ein
bis zwei Kriterien die Schwelle fir einen potentiell kontaminierenden Stoff Uberschritten.
Fir K > 6 kann ein Auftreten im Trinkwasser erwartet werden (hohe oder sehr hohe
TWR). Fir eine solche GréBe von K sind entweder alle Kriterien erflllt oder ein Kriterium
Uberragt alle weiteren.

Tabelle 6: Indizierung von Stoffeigenschaften in Klassen
x — betrachtete Eigenschaft, n. b. — nicht belegt

Indexzahl Iy 1 2 3 4 5

Eigenschaft Klasse

S[mg/L] [x<10]10<x<100|100 <x < 1.000]1.000 <x |n. b.
log Kow x>4| 4=2x>2 2>2x>1 1>2x>0]02=x

DTso[d] [x<10]10<x <100 100 <x <400 | 400<x |n.b.

5.2.1 Anwendung auf nachgewiesene Spurenstoffe im Trinkwasser

Angewandt auf die 151 bereits im Trinkwasser nachgewiesenen Substanzen aus Anlage
2 ergibt sich Abbildung 8, in der das gruppierte Ergebnis des Klassierungsprozesses mit
Gleichung 1 dargestellt wird. Die tUberwiegende Anzahl der Stoffe féllt in den Bereich ho-
her bis sehr hoher Trinkwasserrelevanz (n = 129, ca. 85 % aller betrachteten Stoffe).

Lediglich ein Stoff wird mit K = 3 bewertet, wobei es sich um das oben angesprochene
BBP handelt.

In die Gruppe mittlerer Trinkwasserrelevanz fallen 21 Stoffe. Die 10 Stoffe, die mit K = 4
belegt sind, erflllen zumindest das Persistenzkriterium mit einer DTso > 10 d. Hierbei sind
7 modellierte DTso-Werte enthalten. Mit K = 5 werden 11 Substanzen bewertet, wovon 9
Verbindungen eine Loéslichkeit unter 10 mg/L und 4 einen log Kow Uber 4 aufweisen. Le-
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diglich eine Verbindung ist schnell abbaubar. Diese Substanzen verteilen sich relativ breit
Uber 9 Anwendungsgruppen.

100

80

60

Anzahl

40

20

3 4-5 6-8 9-13
Summe der Indexzahlen K

Abbildung 8:  Anzahl von Stoffen nach gruppierten Indexzahlsummen K

Mit mehreren Stoffen sind die Gruppen der Arzneimittel (7 Substanzen: 2 Lipidsenker, das
Analgetikum Diclofenac, ein Schmerzmitteltransformationsprodukt Ibuprofen-methylester,
das Antidepressivum Fluoxetin und 2 Hormone) ebenso wie Kosmetika im weitesten Sin-
ne (3 Substanzen: 2 Duftstoffe — AHTN und HHCB, 1 UV-Inhibitor - Octylmethoxyzimt-
saure), Weichmacher (2 Substanzen: DBP und DEHP) und Detergentienmetabolite (2
Substanzen: NP, NP2EOQ) vertreten (Tabelle 7).

Sehr hohe Bewertungen werden bei 2 Stoffen mit K = 12 und fir 12 Substanzen mit
K =11 erreicht. Auch hier sind verschiedene Anwendungsgruppen vertreten. Mit mehre-
ren Substanzen treten Arzneimittel (4 Stoffe: 1 Réntgenkontrastmittel, N-(phenylsulfonyl)-
sarkosin, Schmerzmitteltransformationsprodukt AMDOPH), Lésemittel im weitesten Sinn
(3 Stoffe, Diglyme, Dioxan und MTBE), Nitrosamine, Komplexbildner und Herbizidmetabo-
lite auf (Tabelle 7).

Insbesondere Stoffe, die sich bei geringer Sauerstoffverfligbarkeit als schlechter abbau-
bar erweisen, kdnnen eine hdhere Trinkwasserrelevanz besitzen, als die Bewertung des
aeroben Abbauverhaltens nahe legt. Dies wird im Anhang in Abschnitt 9.2 n&her betrach-
tet.
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Tabelle 7: Stoffe mit mittlerer oder sehr hoher Trinkwasserrelevanz geméaf der Verknilpfung
der Stoffeigenschaften in der Indexsumme K

Indexsumme K =

4 5 11 12
BHT AHTN AMDOPH Diglyme
DCPA Anthrachinon AMPA Dioxan, 1,4-
Diclofenac Dibutylphthalat Dichlorbenzamid, 2,6-
Estradiol DEHP DTPA
Fenofibrat Galaxolid EDTA
Fluoxetin Nonylphenol lopamidol
Gemfibrozil Progesteron Koffein
Ibuprofen-methylester |Propylbenzol, iso- MTBE
NP2EO Simazin N-(phenylsulfonyl)-sarcosin
Octylmethoxyzimtsaure |Trimethylbenzol, 1,3,5- [NDMA

TCEP NPYR
Sulfamethoxazol

5.2.2 Test des Screening-Instruments an weiteren Substanzen

In einem weiteren Schritt wird das Verknipfungsinstrument Indexsumme fur die Stoff-
eigenschaften an einem Satz von insgesamt 6 Stoffen getestet, flr die ebenfalls die Még-
lichkeit eines Auftretens im Trinkwasser berichtet wird. Es handelt sich hierbei um ein
Flammschutzmittel (Hexachlorendomethylentetraphthalsaure, HET), Abbauprodukte bzw.
Monomere von Betonzuschlagstoffen (3 Naphthalinsulfonate), das L&semittel Sulfolan
sowie eine Chemikalie, die wahrend eines Syntheseprozesses als Nebenprodukt entsteht
(Tetraoxaspiro[5.5]undecan, TOSU). Auch wenn nicht flir alle diese Substanzen experi-
mentelle Stoffdaten vorliegen, lassen sich die fehlenden Daten Uber Modellierungen ab-
schatzen. Die Daten sind im Detail in Anlage 3 dargestellt. Es handelt sich zumeist um
sehr gut I6ésliche Verbindungen, fir die ein méglicher Bioabbau angenommen werden
kann. Von den 6 Verbindungen werden 5 mit einer sehr hohen Trinkwasserrelevanz iden-
tifiziert (K > 10). Die sechste Verbindung, HET, weist mit K = 8 zumindest eine hohe
Trinkwasserrelevanz auf.

Da alle Halbwertszeiten tGber Modellierungen abgeschéatzt werden mussen, lasst sich zwi-
schen den 3 Naphthalinsulfonaten nicht weiter hinsichtlich einer méglichen Bedeutung als
Trinkwasserkontaminante differenzieren, obwohl die beobachtete variierende Eliminier-
barkeit bei der Uferfiltration (Tabelle 2) eine solche Unterscheidung nahelegt. Dies deutet
darauf hin, dass die Charakterisierung eines Kontaminationspotentials aufgrund der Stof-
feigenschaften eine nachfolgende Verifizierung der identifizierten Trinkwasserrelevanz
mittels instrumenteller Analytik in Realproben erforderlich macht.
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6 Weitere Kriterien fur die Trinkwasserrelevanz von Stoffen

Im folgenden soll fur die Stoffgruppen, die nach der in den vorangegangenen Kapiteln be-
schriebenen Recherchen als Kontaminanten von Trinkwasser bereits aufgetreten sind,
untersucht werden, ob noch weitere Kriterien zu lhrer Relevanz flr das Trinkwasser bei-
tragen.

Stoffgruppen, die sich in diesen Untersuchungen als besonders auffallig im Hinblick auf
die Haufigkeit der Nennungen als Trinkwasserkontaminanten darstellten, waren

e Arzneimittel und deren Metabolite
e PBSM einschl. Metaboliten
e Ldsemittel und
e Weichmacher.
Weiter Produktgruppen mit Mehrfachnennungen waren
e Detergentien
e Flammschutzmittel
e Komplexbildner
e Personal Care Products

Bei den unter der Bezeichnung Chemikalien zusammengefassten Stoffe, die in einer Viel-
zahl von industriellen Prozessen eingesetzt werden und von daher nicht einer einzelnen
Gruppe zugeordnet werden konnten, wird vor allem Benzol als ein Stoff genannt, dessen
Auftreten im Trinkwasser haufiger detektiert wird.

6.1 Eintragspfade

Fir die einzelnen Stoffgruppen sind unterschiedliche Expositionspfade mdglich, die im
Folgenden kurz dargestellt werden sollen.

Humanarzneimittel und deren Metaboliten werden vor allem in Trinkwasser nachgewie-
sen, das aus Oberflachenwasser gewonnen wird. Grundwasserkontaminationen treten in
der Regel nur als Folge einer Beeinflussung durch belastetes Oberflachen- oder Abwas-
ser auf.

PBSM finden sich als Kontaminanten in Grund- und Oberflachenwasser in Folge ihres
Einsatzes in landwirtschaftlichen und nichtlandwirtschaftlichen Bereichen. MengenmaBig
stehen hier vor allem die in der Land- und Forstwirtschaft eingesetzten Herbizide im Vor-
dergrund, aber auch die Verwendung von Totalherbiziden im nichtlandwirtschaftlichen Be-
reich, also etwa zur Unkrautfreihaltung von Wegen, Flachen und Gleisanlagen hat eine
Bedeutung als potentielle Kontaminationsquelle. Die Art der Anwendung ist dabei umwel-
toffen, so dass eine direkte Beeintrachtigung von Oberflachengewassern mdglich ist.
Nach einer Bodenpassage, die je nach Standort zu unterschiedlichen Abbau- und Umset-
zungsprozessen beitragt, gelangen PBSM auch ins Grundwasser.
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Lésemittel werden in groBem Umfang und bei einer Vielzahl von industriellen und gewerb-
lichen Prozessen eingesetzt. Ein Eintrag in Oberflachengewdasser erfolgt zumeist Uber be-
lastete Abwasser, kann jedoch infolge der oft hohen Flichtigkeit der Verbindungen zu-
satzlich auf Eintrdge mit dem Niederschlag zurlickgefiihrt werden. Im Grundwasser wer-
den Loésemittel meist im Zuge von kontaminierten Standorten oder Leckagen detektiert.

Auch bei den Weichmachern handelt es sich um vielféltig und in groBem Umfang einge-
setzte Hilfsstoffe, die in der Regel nur in Trinkwéssern, die aus Oberflachengewasser
oder oberflachenwasserbeeinflussten Grundwassern auftreten. Haupteintragspfade sind
hier Abwéasser und, auf Grund ihrer Flichtigkeit, auch Niederschlage (u.a. FURTMANN
1993).

Bei den weiteren Stoffe, die sich Produktgruppen zuordnen lassen, handelt es sich im we-
sentlichen um solche, die auf Grund ihrer bestimmungsgeméaBen Verwendung vor allem
in hauslichen und industriellen Abwassern auftreten und auf dem Weg tber die Klaranla-
ge schlieBlich in Oberflachengewasser gelangen.

Die Expositionspfade fir alle Stoffgruppen sind in der Abbildung 9 zusammengestellt. Je
nach Stoffgruppe kommt den einzelnen Eintragspfaden eine unterschiedliche Bedeutung
zu (Tabelle 8).

Niederschlag

PBSM
Losemittel
Weichmacher
Abschwemmung Flammschutzmittel Sickerwasser
PBSM PBSM

\ l

Oberflachenwasser Grundwasser
/ Oberflachenwasser-

Abwasser .
o beeinflusstes
Arzneimittel G d
PBSM rundwasser
Losemittel
Weichmacher
Detergentien

Flammschutzmittel -

Personal Care Products

Abbildung 9: Eintragspfade ins Trinkwasser

Bei der Abbildung 9 und der Tabelle 8 wurde nur die Eintragspfade beriicksichtigt, die sich
bei einem bestimmungsgemaBen Gebrauch ergeben, wahrend punktuelle Kontaminatio-
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nen als Folge von Unfallen, Leckagen und regelwidrigen Anwendungen oder Einleitungen
ausgenommen bleiben.

Eine Aufbringung vielfaltiger organischer Spurenstoffe auf den Boden mit Sekundarrohs-
toff- oder Wirtschaftsdiingern (Klarschlamm, Kompost, Garriickstande, Gille) und eine
nachfolgende Verlagerung mit dem Sickerwasser in das tiefere Bodenprofil und das
Grundwasser kann nicht ausgeschlossen werden, ist jedoch bei vielen Substanzgruppen
nur von untergeordneter Bedeutung (u. a. SKARK 2007).

Mit dem Niederschlag kénnen Spurenstoffe sowohl in das Grundwasser als auch in das
Oberflachenwasser eingetragen werden (u.a. SCHLEYER UND RAFFIUS 2000). Die Verbrei-
tung von Stoffen kann auch flr Stoffgruppen mit Niederschlag erfolgen, fir die ein Vor-
kommen im Regen aufgrund ihrer relativ geringen Flichtigkeit nicht zu erwarten ist. So
weisen beispielsweise SENGL ET AL. (2002) polycyclische Moschusverbindungen, die Duft-
stoffe Galaxolid und Tonalid, bei Messungen von Niederschlagswasser nach, weshalb in
Tabelle 8 dieser Eintragspfad als untergeordnet relevant eingestuft wird. Den Eintragspfa-
den lasst sich je nach betrachteter Stoffgruppe eine unterschiedliche Relevanz zuschrei-
ben, wobei mit Ausnahme der PBSM der Abwasserpfad der wesentliche ist (Tabelle 8).

Tabelle 8: Eintragspfade fir verschiedene Stoffgruppen mit einer Einschatzung ihrer Rele-

vanz

[1] einschlieBlich Transformationsprodukte

o} Eintrag Uber Klarschlamm, andere Sekundarrohstoffdiinger oder Wirtschafts-
diinger moéglich

XXX sehrrelevant

XX relevant

X wenig relevant

- nicht relevant

? fraglich

Stoffgruppe I:‘::x;:::re :;:ls;;c:: Abschwemmung = Niederschlag Sickerwasser

Arzneimittel [1] X XXX - = (o]
PBSM [1] X X XXX X XXX
Lésemittel X X - X o]
Weichmacher XX XX - X o]
Detergenzien [1] XX XXX - X (o]
Flammschutzmittel XX X - - (o]
Komplexbildner XXX X - X (o]
Personal Care Products X XXX - X? (o]

Oberflachenwasser Grundwasser

oberfachenwasserbeeinflusstes Grundwasser
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6.2 Weitere Bewertungskriterien

Neben den chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften tragen noch weitere Faktoren
dazu bei, um aus einem Stoff mit einer hohen Mobilitdt und einer hohen Persistenz, also
mit einer hohen Trinkwasserrelevanz, tatsachlich auch einen Trinkwasserkontaminanten
zu machen. Umgekehrt lasst sich alleine aus den Stoffeigenschaften nicht immer ableiten,
warum Stoffe, die dies auf Grund ihrer Eigenschaften nicht erwarten lassen, trotzdem ins
Trinkwasser gelangen. Um hier weitere Hinweise zu finden wurden die Stoffe, die unter
Anlegung der chemisch-physikalischen Bewertungskriterien nur eine mittlere Trinkwasser-
relevanz aufwiesen, im Detail darauf hin betrachtet, welche weiteren Kriterien hier eine
Rolle spielen kénnten (vgl. Abschnitt 9.1).

Zentrale Punkte hierbei sind die Einsatzmenge und eine umweltoffene Anwendung. Bei
einem Teil der Stoffe, die auf Grundlage ihrer Stoffeigenschaften als weniger relevant be-
schrieben wurde, lieBen sich die in die Umwelt eingebrachten Mengen als wesentlicher
Faktor fir eine héhere Relevanz erkennen (Beispiele Simazin, Diclofenac).

In der Regel ist davon auszugehen, dass Stoffe, die auf Grund der eingesetzten Mengen
und der Art ihrer Verwendung auf den oben beschriebenen Wegen in relevanten Konzent-
rationen in Oberflachengewasser oder Grundwasser gelangen, im Trinkwasser auftreten
kénnen. Welche Konzentrationen relevant sind, definiert sich dabei vor allem durch den
Stand der analytischen Technikeni.

Wahrend Einsatzmenge und umweltoffene Anwendung als Kriterien auf jede Stoffgruppe
zutreffen, weist die Einzelbetrachtung der Stoffe (vgl. Anhang, Abschnitt 9.1) mit mittleren
Trinkwasserrelevanz noch auf weitere Punkte hin, die stoffspezifisch Griinde fir das Auf-
treten im Trinkwasser liefern wie zum Beispiel:

Die Handelsprodukte weisen andere Eigenschaften als der Wirkstoff auf (anwen-
dungsorientierte Konfektionierung der Wirkstoffe, Formulierungshilfsstoffe).

Die Ausgangssubstanz mit eigentlich unkritischen Eigenschaften wird schnell zu per-
sistenten, wasserldslicheren Metaboliten umgesetzt.

Der Stoff wird zwar aerob abgebaut, ist unter anaeroben/anoxischen Bedingungen aber
persistent.

Der Stoff wird partikelgestitzt transportiert.

I Selbst bei einer hocheffizienten Trinkwasseraufbereitung, die 99,99% eines Stoffes zuriickhalt, ist bei einer
Rohwasserbelastung von nur 1 pg/l noch 1 ng des Stoffes vorhanden und bei entsprechend sensibler
Analytik auch detektierbar
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7 Vorgehen bei der Stoffbewertung

Grundlage fir die Bewertung eines Stoffes im Hinblick auf sein Potential, das Trinkwasser
zu belasten, ist das Vorhandensein von Daten zu den chemisch-physikalischen Eigen-
schaften sowie zur eingesetzten Menge und Anwendungsart.

Fur Stoffe, die unter REACH reguliert werden, ist die umgesetzte Menge ein Kriterium fur
den Umfang von Stoffdatenbeschreibungen und Expositionsanalysen, nicht jedoch fir
Stoffe, die von einer systematischen Betrachtung gemaB REACH ausgeschlossen blei-
ben, wie Arzneimittel und PBSM. Fir REACH-Stoffe liegen auch in der Regel ausreichend
Stoffdaten vor.

Vorausgesetzt die Stoffeigenschaften lassen auch bei den Non-REACH-Stoffen eine
Trinkwasserrelevanz vermuten, kann tUber Datenkompilationen zum Verbrauch eine Prio-
risierung im Hinblick auf den Trinkwasserschutz vorgenommen werden.

Fur PBSM mussen die relevanten Stoffeigenschaften im Rahmen des Zulassungsverfah-
rens ermittelt werden (BVL 2009a), nicht jedoch fir Transformationsprodukte, bei deren
Entstehung oftmals die ékotoxischen Wirkeigenschaften vermindert werden. Gleichzeitig
wird bei diesem MoleklUlumbau h&ufig die Wassergangigkeit erhdht. Bei relevanten Ein-
satzmengen der primaren Wirksubstanz kénnen diese Abbauprozesse in betrachtlichen
Konzentrationen von Transformationsprodukten im Grundwasser resultieren (z. B. Chlori-
dazon- und Metazachlormetabolite im Grundwasser in Baden-Wirttemberg, LUBW,
2009).

Bei der kinftigen Zulassung von Arzneimitteln werden sicherlich auch umweltrelevante
Stoffeigenschaften in einem gréBeren Umfang ermittelt, als dies in der Vergangenheit der
Fall war (EMEA 2006, 2007). Dies wird fur Neuzulassung und bei Zulassungsverlan-
gerungen dann erfolgen, wenn Schatzungen erwarten lassen, dass die Oberflachenwas-
ser-Konzentration 0,01 pg/L Ubersteigt. Wegen der beabsichtigten pharmakologischen
Wirkungen im Menschen kénnen vielfach eine relativ hohe Wasserldslichkeit und eine
eingeschrankte Sorptionsneigung angenommen werden. Ahnliches gilt fiir Veterinarphar-
maka.

Fur relevante Stoffe, die nicht unter die REACH-Regulierung fallen, werden jedoch auch
die grundlegenden Stoffeigenschaften nur eingeschrankt vorliegen, so dass nach einer
Priorisierung Uber Angaben zum Einsatz, eine Bewertung der Wasserrelevanz nur auf der
Basis modellierter Stoffeigenschaften vorzunehmen ist. Hierunter werden auch viele Me-
tabolite der vorgenannten Stoffgruppen fallen (vgl. Abschnitt 5.1.1).

Das Vorgehen bei der Bewertung der Trinkwasserrelevanz ist in der Abbildung 10 sche-
matisch dargestellt.

Auf der Basis der zusammengestellten Daten zur Wasserléslichkeit, dem log K, und An-
gaben zur Abbaubarkeit werden diese entsprechend der Beschreibung in Kapitel 5.2 klas-
siert, indiziert und eine Indexsumme errechnet.

In die weitere Bewertung gehen die Anwendung und die eingesetzten Mengen als ent-
scheidende GrdBen ein. Stoffe mit Einsatzmengen Uber 1 Mg/a sind auf jeden Fall als re-
levant anzusehen.
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Abbildung 10: Charakterisierung von Stoffen mit Kontaminationspotential fiir das Trinkwasser

Wird aufgrund der Stoffeigenschaften ein bedeutsames Potential fir Kontaminationen von
Trinkwasser erkannt, gilt es, dies in weiteren Schritten zu verifizieren. Gezielte Modellie-
rungen eines mdglichen Ubertritts aus dem Oberflachenwasser oder dem Boden in das
Grundwasser kénnen zu Abschatzungen mdoglicher Konzentrationen im Trinkwasser die-
nen (u.a. LITZ ET AL. 1998, ZIPPEL ET AL. 2010). Das reale Auftreten im Trinkwasser wird
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dennoch erst in Screening-Untersuchungen fir die als potentiell relevant erkannten Subs-
tanzen zu belegen sein und fihrt zu einer abschlieBenden Bewertung.

Einbeziehung weiterer Bewertungskriterien

Die bislang betrachteten Stoffeigenschaften stellen einen Basisansatz zur Charakterisie-
rung dar. Weitere Differenzierungen sind durch die Einbeziehungen weiterer Stoffeigen-
schaften bzw. Milieubedingungen méglich. Hierzu sind zusatzliche Stoffdaten und Infor-
mationen erforderlich, die nicht immer vorliegen bzw. nur schwer beschaffbar sind. Eine
héhere Trinkwasserrelevanz als die aus den Basisdaten ermittelte, liegt dann vor, wenn
es Hinweise drauf gibt, dass der Stoff

e unter anaeroben Bedingungen schlechter abgebaut wird.

e in Formulierungen oder Handelsprodukten verwendet wird, die zu einer héheren
Mobilitat und/oder Persistenz fihren.

e zu Metaboliten umgesetzt wird, die mobiler und/oder persistenter sind.
e jonar auftritt und sich dadurch seine Sorbierbarkeit verschlechtert.

e partikular transportiert wird.

Im Anhang wird im Abschnitt 9.2 eine Méglichkeit dargestellt, wie diese Faktoren in die
Indexsummenberechnung und damit in die Stoffoewertung mit einbezogen werden kén-
nen. Zudem ist dort eine erganzende Bewertung beschrieben, bei der eine erweiterte
Klassenunterteilung zu einer starkeren Differenzierung in der Bewertung des Kontamina-
tionspotentials eines Stoffes flhrt.
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9 Anhang
9.1 Erganzende stoffbezogene Darstellungen

9.1.1 Arzneimittel und deren Metabolite

Humanarzneimittel und deren Metaboliten werden vor allem in aus Oberflachenwasser
gewonnenem Trinkwasser nachgewiesen. Grundwasserkontaminationen treten in der Re-
gel nur als Folge einer Beeinflussung durch belastetes Oberflachen- oder Abwasser auf.
Bei Tierarzneimittel kann eine Verlagerung ins Grundwasser vor allem tber den Auftrag
von Gulle auf Béden erfolgen.

In der Abbildung 11 sind die wesentlichen Eintragspfade dargestellt.

unsachgemabe Ausscheidung Ausscheidung
Entsorgung / ‘
Abwasser Gulle
Klaranlage Boden

| |

Oberflichenwasser % Grundwasser

N\ rd

Abbildung 11: Haupteintragspfade von Human- und Tierarzneimitteln ins Trinkwasser

Bei den in der Tabelle 1 genannten Arzneimittelbefunden im Trinkwasser handelt es aus-
schlieBlich um Humanpharmaka, die in der Regel Uber Klaranlagenablaufe in Oberfla-
chengewdsser gelangen.

Unter den Stoffen, die auf Grund ihre chemisch-physikalischen Eigenschaften eine eher
als geringer zu bewertende Relevanz fir das Trinkwasser haben, und trotzdem im Trink-
wasser detektiert wurden, sind auch einige Arzneistoffe. An Hand dieser Beispiele sollen
im Folgenden weitere Kriterien aufgezeigt werden, die in eine Bewertung der Trinkwasser-
relevanz von Chemikalien einbezogen werden sollten. Bei diesen Stoffen mit Indexsum-
men K von 4 und 5 handelt es sich um die beiden Lipidsenker Fenofibrat und Gemfibrozil,

49/57



@
\wassartorschung

das Analgetikum Diclofenac, ein Schmerzmitteltransformationsprodukt Ibuprofen-
methylester, das Antidepressivum Fluoxetin, das Bakterizid Triclosan und das Hormon
Estradiol.

Zwei der Stoffe, Gemfibrozil und Fluoxetin, wurden im Rahmen einer US-amerikanischen
Studie (BENOTTI ET AL. 2009) in Trinkwéassern detektiert. Generell gehéren beide zu Arz-
neimittelgruppen, deren Verordnungszahlen in Deutschland zunehmen. Laut dem Arznei-
verordnungsreport 2009 wird Gemfibrozil Deutschland nur wenig eingesetzt. Die verord-
nete Menge an Fluoxetin-haltigen Arzneimitteln ist in Deutschland im Jahr 2008 um fast
10% gegenlber dem Vorjahr gestiegen (SCHWABE UND PAFFRATH 2009).

Fluoxetin

Fluoxetin wurde in sehr geringen Konzentration von < 1 ng/L (0,71 und 0,82 ng/L, Nach-
weisgrenze 0,5 ng/L) in Trinkwasser detektiert (BENOTTI ET AL. 2009). Auf Literaturrecher-
chen basierend berichten die Autoren von einer Uber 95%igen Konzentrationsverminde-
rung bei der Wasseraufbereitung durch Ozonung. Setzt man diese auf 99,9 % lagen im
Rohwasser Konzentrationen von 710 resp. 820 ng/L vor. Konzentrationen in dieser Gro-
Benordnung und dartber wurden in Deutschland in Oberflachengewéassern durchaus fir
Arzneimittel wie Paracetamol gefunden, von denen bekannt ist, dass sie in groBen Men-
gen eingesetzt und gleichzeitig in Kldranlagen gut zuriickgehalten werden.

Fluoxetin ist ein unter dem Namen Prozac in den USA in groBen Mengen konsumiertes
Psychopharmakon, das rezeptfrei erhéltlich ist. Es gehdrt zu den 200 in den USA am hau-
figsten verschriebenen Medikamenten. Verbrauchsmengen in Frankreich, Spanien und
GroBbritannien werden fir jedes dieser Lander mit ca. 4.000 bis 5.000 kg/a angegeben
(MONTEIRO UND BOXALL 2010). In den USA wird Fluoxetin in Form seines Hydrochlorids
eingesetzt, das eine wesentlich hohere Wasserldslichkeit als das Fluoxetin selbst hat (14
g/L, RxList 2009) und wiirde damit anders als die Ursprungssubstanz klassifiziert werden.
Auch fur die Originalsubstanz liegen abweichend héhere Schatzungen zur Wasserléslich-
keit vor (60 mg/L, MONTEIRO UND BOXALL 2010).

Gemfibrozil

Uber das Auftreten von Gemfibrozil in Roh- und Trinkwasser wird ebenfalls von BENOTTI
ET AL. (2009) berichtet, wobei dieser Lipidsenker 3- bis 4-mal haufiger detektiert wurde als
Fluoxetin. Die gemessenen Konzentrationen liegen im Trinkwasser zwischen 0,5 und
2 ng/L. Auch hier berichten die Autoren von Literaturangaben Uber eine mehr als 95%ige
Konzentrationsverminderung bei der Ozonung, so dass sich in diesem Fall rein rechne-
risch &hnliche Konzentrationen im Rohwasser ergeben wie fir Fluoxetin (500 bis 2.000
ng/L). Uber die auf den Markt gebrachten Mengen an Gemfibrozil lieB sich nichts ermit-
teln. Es gehdrt nicht zu den 200 in den USA am héaufigsten verschriebenen Medikamen-
ten. BENOTTI ET AL. (2009) weisen aber in diesem Zusammenhang darauf hin, dass die
Zahl der Verschreibungen nicht immer mit den Verbrauchsmengen korreliert.
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Fenofibrat

Die Fenofibrat-Befunde stammen aus Messungen der Baden-Wirttembergischen Um-
weltbehdrde. Im Jahr 2008 wurden in Deutschland etwa 11.000 kg Fenofibrat verordnet
(SCHWABE UND PAFFRATH 2009), wobei hier ein rlicklaufiger Trend zu verzeichnen ist. Im
Jahr 2001, also etwa zu Zeit der Befunde, wurden noch 17.000 kg des Wirkstoffs verkauft
(LANUV 2007). Die umfassende Studie des LANUV (2007), in der das Umweltverhalten
insgesamt und im besonderen die Trinkwasserrelevanz von Arzneimitteln untersucht wird,
kommt zu dem Schluss, dass die schlechte Datenlage zum Umweltverhalten von Fenofib-
rat eine abschlieBende Bewertung der Umweltrelevanz nicht zulasst und die Nachweise in
Grund- und Trinkwasser eine néhere Untersuchung insbesondere des Abbau- und Verla-
gerungsverhaltens erfordern.

Diclofenac

Legt man nur die chemisch-physikalischen Bewertungskriterien an, so wird Diclofenac auf
Grund des hohen Oktanol-Wasser-Verteilungskoeffizienten und der relativ guten Abbau-
barkeit als weniger relevant eingeschatzt. In Oberflachengewassern wird die Substanz je-
doch regelmaBig im mittleren bis oberen ng/L Bereich nachgewiesen.

Diclofenac ist eines des am haufigsten in Deutschland verkauften Schmerz- und Rheu-
mamittel. Im Jahr 2008 wurden Uber 47.000 kg Diclofenac in Form von Tabletten verord-
net. Dartber hinaus sind Diclofenac-haltige Préaparate einschl. Salben und Cremes re-
zeptfrei erhaltlich. Durch den kontinuierlicher Eintrag in Gewasser scheint Diclofenac eine
gréBere Persistenz zu haben, als die Daten zur Abbaubarkeit nahe legen. So wird bei-
spielsweise in einem derzeit durchgefihrten Monitoring des Oberflachenwassers an der
Ruhr langs des Flusslaufs eine nahezu konstante Konzentration des Arzneimittels Diclo-
fenac gefunden, obwohl aufgrund des bestandigen Eintrags mit dem geklarten Abwasser
eine stetige Zunahme der Konzentrationen zu erwarten ist. Offensichtlich stellt sich zwi-
schen Eintrag, teilweisem Abbau (DTs, < 30 d) und Verdiinnung durch Abflusssteigerung
ein Gleichgewicht ein, dass auch den Konzentrationsverlauf eines sehr persistenten Stof-
fes nach einem Eintrag Uber eine Punktquelle abbilden wirde. In diesem Fall liegt es da-
her nahe, die hohen Eintrage in Gewasser als ursachlich fir das Auftreten im Trinkwasser
zu sehen.

Ibuprofen-methylester

Die Klassifizierung dieses Ibuprofenmetaboliten erfolgte auf der Grundlage von model-
lierten Daten zu den chemisch-physikalischen Stoffeigenschaften. Wirde man bei der
Bewertung dieses Abbauproduktes so vorgehen wie oben als Alternative fir die Modellie-
rung beschrieben und bei Abbauprodukten grundsatzlich die gleiche Klassifizierung vor-
nehmen wie bei den Muttersubstanzen, wirde in diesem Falle eine Einordnung in eine
héhere Klasse erfolgen.

Estradiol

Estradiol wird als natlrliches Hormon vom Menschen bestandig ausgeschieden (bei
schwangeren Frauen bis zu 170 pg/(Person * d). Zusatzlich wirkt es auch als Antikonzep-
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tivum und wird entsprechend eingesetzt. Im Jahr 2001 wurden in Deutschland 1.098 kg/a
verkauft (LANUV 2007). Eine Abschatzung der menschlichen Ausscheidungsmengen er-
gibt fir Deutschland im Jahr 1999 eine Menge von ca. 100 kg/a (KUNST ET AL. 2007). Es
wird regelmaBig in Klaranlagenablaufen im ng/L-Bereich nachgewiesen, wobei die deut-
lich héheren Gehalte in Klarschlammen auf die gute Sorbierbarkeit dieser Substanz hin-
weisen. Der log Kow von 4,01 dieser Substanz liegt nur wenig tGber dem Diskriminierungs-
kriterium. Es werden jedoch auch andere Angaben zum log Kow, 3,94, und der Wasser-
l6slichkeit, ca. 13 mg/L, gemacht, die in zu einer héheren Bewertung der Trinkwasserrele-
vanz fihren (KUNST ET AL. 2007).

9.1.2 PBSM und deren Metabolite

Je nach Anwendung finden sich PBSM als Kontaminanten von Grund- und Oberflachen-
wasser. Typische Eintragspfade sind in der Abbildung 12 dargestellt.

Nichtlandwirt- Landwirtschaft-
Produktion schaftliche liche Entsorgung
Formulierung Anwendung Anwendung
Klaranlage

Oberflachenwasser <p Grundwasser

Abbildung 12: Haupteintragspfade von PBSM und deren Metaboliten

MengenmaBig stehen hier vor allem die in der Land- und Forstwirtschaft eingesetzten
Herbizide im Vordergrund, aber auch die Verwendung von Totalherbiziden im nichtland-
wirtschaftlichen Bereich, also etwa zur Unkrautfreihaltung von Wegen, Flachen und Gleis-
anlagen haben eine Bedeutung als potentielle Kontaminationsquelle. Die Art der Anwen-
dung ist dabei umweltoffen, so dass eine direkte Beeintrachtigung von Oberflachenge-
wassern moglich ist. Nach einer Bodenpassage, die je nach Standort zu unterschiedlichen
Abbau- und Umsetzungsprozessen beitragt, gelangen PBSM auch ins Grundwasser. Ent-
sprechend haufig sind Befunde in beiden Wassertypen und auch im Trinkwasser.

In Deutschland sind in den letzten Jahren mengenméaBig vor allem Herbizide wichtig, wo-
bei besonders 2 Wirkstoffe, Isoproturon und Glyphosat in Deutschland mit mehr als
1.000 Mg/a eingesetzt werden (u. a. BVL 2009b). In Regionen mit erhéhten Anteilen von
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Raps-, RlUben- oder Maisanbau werden vermehrt Metabolite einschldgiger Herbizide im
Grundwasser gefunden (u. a. Chloridazon, Metolachlor, LUBW 2009).

Die Stoffe, die als Kontaminanten im Trinkwasser detektiert wurden (Anlage 1 und 2), um-
fassen einschlieBlich Metaboliten 44 PBSM, davon 17 Herbizide, 20 Herbizid-Metabolite,
1 Insektizid-Metabolit, 3 Nematizide und 1 Repellent.

Simazin

Bei der Bewertung ausschlieBlich nach chemisch-physikalischen Stoffkriterien weisen mit
zwei Ausnahmen alle PBSM und deren Metabolite eine hohe Trinkwasserrelevanz auf.
Eine der Ausnahmen stellt das Triazin-Herbizid Simazin dar, das auf Grund der im Ver-
gleich zu anderen Triazinen besseren Abbaubarkeit als Stoff mit einer nur mittleren Trink-
wasserrelevanz bewertet wurde.

Die Haufigkeit der Befunde, wie sie in der in Anlage 1 ausgewerteten Literatur dokumen-
tiert wird, und die geographische Verbreitung der Befunde weisen allerdings darauf hin,
diesem Stoff ein héheres Kontaminationspotential zuzusprechen. Auch wegen der hohen
Zahl an Positivbefunden in Trinkwassern wurde die Zulassung von Simazin als PBSM zu-
rickgezogen. Im Rahmen der Umsetzung der WRRL wurde dieser Stoff als prioritarer
Stoff eingestuft. Ursachlich fir das haufige Auftreten von Simazin in Wéassern ist der gro3-
flachige Einsatz als Totalherbizid auch auf landwirtschaftlich nicht genutzten Flachen.

DCPA

Auch DCPA (Dacthal, Dimethyltetrachlorterephthalat) und seine Metabolite (Mono/Di-acid
Degradate) werden trotz des hohen log Kow — Wertes von DCPA in den USA relativ haufig
in aus Oberflachenwasser und Grundwasser gewonnen Trinkwasser nachgewiesen (fast
700 Positivbefunde bei ca. 4000 Proben). Mit den eingesetzten Methoden werden die
Muttersubstanz und die beiden wichtigsten Metaboliten gemeinsam bestimmt. Beide Me-
tabolite, die durch Hydrolyse der beiden Ester-Bindungen entstehen, sind hoch mobil und
sehr persistent (US EPA 2008). Die Positivbefunde gehen daher wahrscheinlich auf die
Metabolit zurlick. DCPA gehérte zu den in den USA am haufigsten verwendeten Her-
biziden. Sein Einsatz ist aber auf Grund der haufigen Befunde in Trinkwasser mittlerweile
strikt reguliert.

9.1.3 Losemittel

Unter den 8 Lésemitteln, die in Trinkwéssern detektiert wurden, sind vor allem chlorierte
Verbindungen zu finden. Hierzu zahlen auch solche, die auf Grund ihrer schon lange be-
kannten Relevanz fur das Trinkwasser Eingang in die Trinkwasserverordnung gefunden
haben.

Lésemittel werden in groBem Umfang und bei einer Vielzahl von industriellen und gewerb-
lichen Prozessen eingesetzt. Ein Eintrag in Oberflachengewésser erfolgt Uber belastete
Abwasser, aber auch, auf Grund der meist hohen Flichtigkeit der Verbindungen, tber
Niederschlage.
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Im Grundwasser werden Lésemittel meist im Zuge von kontaminierten Standorten oder
Leckagen detektiert.

Die in der Anlage 2 aufgefiihrten Lésemittel weisen mit einer Ausnahme (1,3,5-Trimethyl-
benzol) eine hohe Trinkwasserrelevanz auf.

9.1.4 Weichmacher

Auch bei den Weichmachern handelt es sich um vielféltig und in groBem Umfang einge-
setzte Hilfsstoffe, die in der Regel nur in Trinkwéssern, die aus Oberflachengewasser
oder oberflaichenwasserbeeinflussten Grundwéassern stammen, auftreten. Haupteintrags-
pfade sind hier Abwasser und, auf Grund ihrer Flichtigkeit, auch Niederschlage.

Bis auf Butylbenzylphthalat zeigen alle in Anlage 2 aufgelisteten Weichmacher eine mitt-
lere bis hohe Trinkwasserrelevanz. Mégliche Grinde fir das Auftreten dieses Stoffes in
Trinkwasser (geringe Abbaubarkeit in anaeroben Bereichen) wurden bereits in Kapitel 5
diskutiert.

Auch bei den beiden Weichmachern (Dibutylphthalat, DEHP), die eine mittlere Trinkwas-
serrelevanz aufweisen, ist davon auszugehen, dass diese unter den Bedingungen einer
anaeroben oder anoxischen Uferfiltrationsstrecke nicht ausreichend abgebaut werden und
ihnen daher eine héhere Relevanz zukommt. (STAPLES ET AL. 1997; MADSEN ET AL. 1999)

9.2 Moglichkeiten weiterer Differenzierungen aufgrund der Stoffeigenschaf-
ten

9.2.1 Schlechter Abbau unter anaeroben Verhaltnissen

Bei der Anwendung der Indexsumme ist zu berticksichtigen, dass ein niedriges K insbe-
sondere dann eine zu geringe Trinkwasserrelevanz andeutet, wenn die betrachtete Subs-
tanz unter aeroben Bedingungen gut abbaubar und sich unter Bedingungen mit geringerer
Sauerstoffverfligbarkeit persistenter verhalt. Als Folge einer solchen Persistenz kann eine
geringere Elimination wahrend der Uferfiltration und der anschlieBenden Untergrundpas-
sage in héheren Residualkonzentrationen im Trinkwasser resultieren. Deshalb ist bei Stof-
fen mit K = 3 und mithin DTy < 10 d zusatzlich zu prifen, ob eine abweichend langere
Bestandigkeit unter anaeroben Bedingungen eintritt.

Die entsprechende Berucksichtigung einer schlechten anaeroben Abbaubarkeit kann also
zu Zuschlagen fur die Indexzahlensumme K fihren. Diese Zuschladge kénnen auch pau-
schal vorgenommen werden, solange nur das mdégliche Kontaminationspotential einer
Verbindung identifiziert werden soll.

Bei Abschatzungen des Bioabbaus durch Modellierungen lassen sich unterschiedliche Mi-
lieubedingungen nur ungenigend berlcksichtigen, so dass der Hinweis auf eine schlech-
te anaerobe Abbaubarkeit in der Regel experimentell oder aus Feldbeobachtungen vorlie-
gen muss, um berUcksichtigt zu werden. Allerdings lassen sich fir spezifische Substanz-
gruppen entsprechende Tendenzen prognostizieren (z.B. Phthalate, Phenoxyal-
kankarbonsauren).
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9.2.2 Dissoziierbarkeit acider und basischer Molekiilbestandteile

Aufgrund verschiedener funktionaler Gruppen (z.B. Carboxyl-, Hydroxi- oder Aminogrup-
pen) sowie beeinflusst durch verschieden starke elektronegative Substituenten im Molekdl
kdénnen organische Spurenstoffe dissoziiert oder protoniert als lonen vorliegen. Das iona-
re Auftreten kann zu einer veranderten Wechselwirkung mit sorptionsaktiven Strukturen
im Untergrund fOhren (organische Substanz, Tonminerale), wobei eindeutig anionisch vor-
liegende Komponenten (z.B. starke organische Sauren) weniger zuriickgehalten werden.
Im hier betrachteten Zusammenhang fuhrt diese Eigenschaft zur Erhéhung des Potentials
als Trinkwasserkontaminante. Schwache Sauren, basische Substanzen sowie amphotere
Verbindungen liegen bei den Ublichen pH-Werten im Oberflachen- und Grundwasser zu-
meist undissoziiert oder kationisch vor, so dass ein mdglicher Rickhalt im Untergrund in-
sbesondere durch Wechselwirkungen mit Tonmineralen verbessert werden kann.

Auch far eine mégliche Dissoziierbarkeit lassen sich weitere Zuschlage bei der Index-
summe bericksichtigen. Obwohl dann die Summe durch insgesamt vier Stoffeigenschaf-
ten gepragt wird, kann dieses Instrument weiter seine Aufgabe erflllen, Tendenzen einer
gesteigerten Mobilitdt im Untergrund zu identifizieren, ohne dass der Gesamtrahmen der
Indizierung erweitert werden muss.

Einen zusatzlichen Punkt im Bereich Mobilitat kann eine Verbindung erhalten, sofern Hin-
weise darauf vorliegen, dass der negative dekadische Logarithmus der Dissoziations-
konstante, pK, den Wert von 7 unterschreitet. Dies zeigt an, dass dieser Stoff bei lblichen
pH-Werten im Oberflachen- und Grundwasser dissoziiert vorliegt.

9.2.3 Weitere Abstufungen fir die Auspragung von Wasserloslichkeit, Okta-
nol-Wasser-Verteilungskoeffizient und Abbaubarkeit

Eine weitere Klassenunterteilung, die tber die in Tabelle 6 angegebenen Grenzen hinaus
geht, kann zu einer weiteren Differenzierung in der Bewertung des Kontaminationspoten-
tials eines Stoffes flihren. Diese zusatzliche, erweiterte Betrachtung der Auspragung ein-
zelner Stoffeigenschaften stellt nicht die grundsatzliche Bewertung einer niedrigen oder
einer hohen Trinkwasserrelevanz in Frage, sondern dient einer weiteren Unterscheidung
innerhalb der Bewertungsgruppe. So kann z.B. eine niedrige Trinkwasserrelevanz eines
Stoffes mit einer Tendenz zu einem mittleren Kontaminationspotential ausgewiesen wer-
den. Als MaB in der formalen, numerischen Umsetzung dient die Vergabe von zusatzli-
chen halben Indexpunkten, die ein entsprechendes Pradikat modifizieren.

Wasserloslichkeit

So kann die Léslichkeit in Bereichen zwischen 1 und 10 mg/L anders bewertet werden als
bei Werten unter 1 mg/L. Eine fragliche Verbindung, die zundchst mit der Indexsumme
K =3 und einer niedrigen Trinkwasserrelevanz bewertet wird, erhdlt dann fir eine gege-
bene L&slichkeit zwischen 1 und 10 mg/L zusatzlich 0,5 Indexpunkte. Die resultierende
Indexsumme K* von 3,5 deutet an, dass diesem Stoff mdglicherweise ein héheres Kon-
taminationspotential zugewiesen werden kann, als die primére Bewertung anzeigt.
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Oktanol-Wasser-Verteilungskoeffizienten

Ebenso zeigt ein Wert fiir log Kow zwischen 2 und 3 eine geringere Sorptionsneigung an
als ein log Kow — Wert zwischen 3 und 4. Die Zusatzvergabe von einem halben Index-
punkt fir diese Merkmalsauspragung fuhrt ebenfalls zu einer Feineinstufung.

Persistenz

Neben diesen zusatzlichen Differenzierungen hinsichtlich der Mobilitat lassen sich weitere
Unterscheidungen hinsichtlich der Persistenz einfligen. GemaB REACH (EU, 2006, An-
hang Xlll) werden Stoffe als persistent (P) eingestuft, wenn die DTs, im StiBwasser mehr
als 40 d und im Boden mehr als 120 d betragt. Ein Bewertung als sehr persistent (very
persistent vP) erfolgt, wenn die DT5, im StiBwasser 60 d und im Boden 180 d Ubersteigt.

Eine unmittelbare Ubertragung dieser Halbwertszeiten in Klassengrenzen fiir die Bewer-
tung der Persistenz kann aus mehreren Griinden nicht als sinnvoll angesehen werden:

Unter dem Gesichtspunkt einer worst case Betrachtung eines Standorts mit Uferfiltration
oder kinstlicher Grundwasseranreicherung (vgl. Abbildung 2) kann die Verweilzeit in der
Untergrundpassage weniger als 10 Tage betragen. Die wesentliche Unterscheidung hin-
sichtlich der Persistenz eines Stoffes in einem solchen System besteht in der Differenzie-
rung zwischen schnell abbaubaren und wenig abbaubaren Substanzen, also einer DTs
unter 10 d oder Gber 10 d (vgl. Abschnitt 5.1.2).

Weder das Medium SiuBwasser noch das Medium Boden und die hierfir ermittelten
Halbwertszeiten kdnnen den zu erwartenden Abbauprozess wéhrend der Uferfiltration
bzw. der kinstlichen Grundwasseranreicherung und der nachfolgenden Untergrundpas-
sage exakt wiederspiegeln. Die DTso-Werte geben lediglich eine Orientierung an. Ent-
sprechend kénnen zu eng gefasste Intervallgrenzen flr die Klassierung der DTs, eine fal-
sche Prézision in der Bewertung vorspielen.

Eine numerische Differenzierung der DTs, in Intervallen, die zwischen 40 und 60 d bzw.
120 und 180 d differenzieren, kann dann Probleme bereiten, wenn keine experimentell
ermittelten Daten zur Halbwertszeit vorliegen, da bei Abschatzung der DTs, aus Modellen
haufig nur qualitative Orientierungswerte erhalten werden, die erst in numerische Werte
umgesetzt werden muissen. In der Regel gestattet die Streubreite der modellierten Orien-
tierungswerte keine Differenzierung in kurzen Intervallen. Beispielweise lasst die Aussage
,primérer Abbau in Wochen bis Monaten* keine Unterscheidung zu, ob dieser Abbau mit
einer Halbwertszeit von mehr als 40 oder 60 d erfolgt.

Liegen jedoch experimentell bestatigte Werte zur Halbwertszeit im StBwasser oder im
Boden vor, die gemaB Anhang XllI der REACH-Verordnung eine Charakterisierung als
persistent oder sehr persistent herbei flihren, so kann analog zu weiteren Differenzierung
der Mobilitdtsparameter eine weitere Unterscheidung bei der Persistenz getroffen werden.
Wird ein Stoff als persistent eingestuft, bekommt er den Zuschlag eines halben Index-
punktes. Wird er als sehr persistent charakterisiert, wird die Bewertung der Persistenz um
einen ganzen Indexpunkt heraufgesetzt.
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9.2.4 Zusammenfassung und Test méglicher Feinabstufungen

Somit ergeben sich zusammenfassend folgende zusétzlichen Mdglichkeiten die Grund-
bewertung der Trinkwasserrelevanz einer Substanz im Rahmen der Indexsummenbildung
weiter zu differenzieren:

Ein abweichendes Abbauverhalten unter anaeroben Bedingungen wird in der Bewertung
mit der abweichenden langeren DTs, mit den Klassengrenzen nach Tabelle 6 indiziert und
bewertet.

Die mdgliche Dissoziation einer Substanz wird dann mit einem zuséatzlichen Indexpunkt
bewertet, wenn der pK, — Wert < 7 betragt.

Eine Loéslichkeit zwischen 1 und 10 mg/L wird mit einem zusétzlichen halben Indexpunkt
bewertet und differenziert so das Grundergebnis der Bewertung.

Ein log Kow zwischen 2 und 3 ergibt ebenfalls einen zusatzlichen halben Indexpunkt zur
weiteren Differenzierung des Grundergebnisses.

Liegen experimentell ermittelte Daten zur DTs, vor, ergeben Halbwertszeiten einer Subs-
tanz im StBwasser > 40 d oder im Boden > 120 d einen zusétzlichen halben Indexpunkt
(persistent, PBT). Liegen die Voraussetzungen des Pradikats ,sehr persistent” (vPvB,
DTs, im StiBwasser > 60 d oder im Boden > 180 d) vor, wird dies mit einem zusatzlichen
Indexpunkt bewertet.

Werden die 151 im Trinkwasser gefundenen Stoffe nach ihrer Einstufung gemas der In-
dexsumme K (Abbildung 8) hinsichtlich ihrer Ldslichkeit, log Kow und DTs, weiter diffe-
renzierend betrachtet, verschieben sich die Schwerpunkte hin zu Eingruppierungen in die
Gruppen mit hoher und sehr hoher Trinkwasserrelevanz. Nach einer modifizierten Index-
zahlensumme K* lassen sich 13 Substanzen in die Gruppe mit mittlerer Trinkwasserrele-
vanz (3,5 < K* < 5) einstufen. Die Ubrigen 138 Stoffe werden in die Kategorien hohe und
sehr hohe Trinkwasserrelevanz (5,5 < K* < 8 bzw. 8,5 < K* < 13) eingruppiert. Somit zei-
gen mehr als 90 % der betrachteten Stoffe eine hohe oder sehr hohe Trinkwasserrele-
vanz. Wahrend die héheren Bewertungen im Bereich mittlerer Trinkwasserrelevanz vor al-
lem auf einer weiteren Differenzierung hinsichtlich der Wasserléslichkeit und des log Kow
— Wertes beruhen, erlangt bei hoher und sehr hoher Trinkwasserrelevanz die diffe-
renzierende Betrachtung der Abbaubarkeit eine herausragende Bedeutung. Insgesamt
treten bei 74 Stoffen, ca. die Halfte der betrachteten Substanzen, eine Erhéhung der In-
dexzahlensumme auf.

Werden zusétzlich Daten Uber eine schlechtere Abbaubarkeit unter anaeroben Milieube-
dingungen sowie eine mogliche Dissoziation unter Bildung von Anionen fir eine Bewer-
tung herangezogen, so sinkt die Gruppe mit mittlerer Trinkwasserrelevanz auf 11 Vertre-
ter ab. Unter den 140 Stoffen mit hoher und sehr hoher Trinkwasserrelevanz nimmt die
sehr hoch bewertete Gruppe mit 65 Substanzen einen noch gréBeren Stellenwert ein.
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Anlage 1

Gefundene Belastungen im Trinkwasser



Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe Mw Max Mw Max
1|Acetochlor Herbizid 60 370
2|Acetochlor Herbizid k.A 1000 k.A 500
3|Acetochlor Herbizid k.A 300 k.A 120
4|Acetochlor ESA Herbizid-Metabolit ND 850
5|Acetochlor ESA Herbizid-Metabolit k.A. k.A. 1100 1100
6|Acetochlor OA Herbizid-Metabolit 132 550
7|Acetophenon Duftstoff k.A K.A. K.A. 490
8|Acetylhexamethyltetrahydronaphtalin (AHTN) Duftstoff k.A 200 68 K.A.
9|Acetylsalicylsdure Arzneimittel k.A k.A. k.A. 120

10[Alachlor Herbizid k.A k.A. 1,60 17
11|Alachlor Herbizid k.A 9 k.A ND
12|Alachlor Herbizid k.A 6 k.A 5
13|Alachlor ESA Herbizid-Metabolit ND 740
14|Alachlor ESA Herbizid-Metabolit k.A. k.A. 1100 1200
15| Alachlor OA Herbizid-Metabolit 50 140
16|AMDOPH (1-acetyl-1-methyl-2-dimethyloxamoyl-2-ph|Arzneimittel-Metabolit 1200 k.A. 400 k.A
17|Amidotrizoesaure RKM k.A k.A. k.A. 250
18|AMPA Herbizid-Metabolit k.A k.A. k.A. 1100
19| Androstenedion Hormon <1 k.A. <1 k.A.
20[Anthrachinon Chemikalie k.A k.A. k.A. 72
21|Atenolol Arzneimittel 2,3 36 1,2 18
22|Atrazin Herbizid 425 1900
23|Atrazin Herbizid k.A 3000 k.A 1050
24 |Atrazin Herbizid k.A 2000 k.A 180
25|Atrazine Herbizid 32 870 49 870
26(Bentazon Herbizid k.A k.A k.A 100
27 Bentazon Herbizid k.A k.A. k.A. 280
28(Benzol Grundstoff k.A k.A. 780 910
29|Benzol Grundstoff 2961 10520 2116 25770

Gefundene Belastungen im Trinkwasser

Anlage 1



Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MwW Max MW Max
30|Benzol Chemikalie k.A k.A. 30 4090
31|Benzol Chemikalie k.A k.A. k.A. 960
32|Benzol Chemikalie k.A. k.A. 4870
33|Benzophenon Personal Care Products 511 790 260 260
34|Benzophenon Personal Care Products k.A K.A. K.A. 130
35|Benzothiazol Chemikalie k.A K.A. k.A. 10
36|Benzotriazol Chemikalie k.A k.A. k.A. 200
37|Bezafibrat Arzneimittel k.A k.A. k.A. 27
38|Bisphenol A Weichmacher 6,1 14 25 25
39|Bisphenol A Weichmacher k.A k.A. k.A. 420
40(Bisphenol A Weichmacher k.A 360 220 k.A.
41|Butylbenzylphthalat Weichmacher 622 1190 550 911
42|Butylbenzylphthalat Weichmacher k.A k.A. k.A. 50
43(Butylhydroxyanisole Personal Care Products 3500 3520 3450 3450
44|Butylhydroxytoluol (BHT) ? Konservierungsmittel 49 49 26 26
45|Carbamazepin Arzneimittel 4.1 51 6 18
46|Carbamazepin Arzneimittel 4,8 k.A. <1 k.A.
47|Carbamazepin Arzneimittel k.A k.A. k.A. 30
48|Carbamazepin Arzneimittel k.A k.A. k.A. 30
49|Carbamazepin Arzneimittel k.A K.A. k.A. 258
50|Carbamazepin Arzneimittel k.A 600 140 k.A.
51|Clofibrinsaure Arzneimittel k.A K.A. K.A. 270
52|Clofibrinsaure Arzneimittel k.A K.A. K.A. 140
53|Codein Arzneimittel k.A 10 30 K.A.
54|Cotinine Nikotin Metabolit k.A 10 20 K.A.
55|Cyanazin Herbizid ND 12
56|D, 2,4- Herbizid k.A k.A. k.A. 110
57|DCPA mono/di-acid degradate Herbizid + Metabolite k.A. K.A. 3600 39000
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Institut fir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MW Max MW Max
58| DCPA mono/di-acid degradate Herbizid + Metabolite k.A. k.A. 3500 190000
59|DDE, 4,4- Insektizid-Metabolit k.A. k.A. 3000 3000
60[Deschlordimethenamid Herbizid-Metabolit ND 25
61|Deschloroacetochlor Herbizid-Metabolit ND 31
62|Deschloroacetylmetolachlor Herbizid-Metabolit 2,5 35
63|Deschloroacetylmetolachlorpropanol Herbizid-Metabolit ND 22
64 [Deschloroalachlor Herbizid-Metabolit ND 0,7
65[Deschlorometolachlor Herbizid-Metabolit 4 30
66|Desethylatrazin Herbizid-Metabolit 80 320
67|Desethylterbutylazin Herbizid-Metabolit k.A k.A k.A <100
68|Desisopropylatrazin Herbizid-Metabolit k.A k.A k.A <100
69|Desisopropylatrazin Herbizid-Metabolit 24 75
70(Diatrizoat Arzneimittel k.A k.A. k.A. 85
71|Diazepam Arzneimittel 0,43 0,47 0,33 0,33
72|Dibrom-3-chlorpropan, 1,2- Nematizid k.A K.A. 140 140
73|Dibrommethan VOC k.A k.A. 400 740
74|Dibutylphthalat Weichmacher k.A K.A. K.A. 640
75|Dibutylphthalat Weichmacher 5000 8340 2730 2730
76|Dichlorbenzamid, 2,6- Herbizid-Metabolit k.A k.A. k.A 230
77 |Dichlorbenzamid, 2,6- Herbizid-Metabolit k.A k.A k.A >100
78|Dichlorbenzol, 1,2- Lésemittel ND ND ND 10
79(Dichlorbenzol, 1,3- Chemikalie k.A k.A. 100 100
80(Dichlorethan, 1,2- Lésemittel k.A k.A. 6730 81900
81(Dichlorethan, 1,2- Lésemittel 6 30 19 530
82|Dichlorethen, 1,1- (1,1-DCE) Lésemittel K.A. K.A. 4340 6000
83|Dichlorethen, 1,1- (1,1-DCE) Lésemittel 12 150 19 380
84 [Dichlormethan Lésemittel k.A k.A. K.A. 531
85(Dichlormethan Lésemittel 48 580 8 230
86|Dichlorpropan, 1,2- Lésemittel k.A k.A. 460 1710
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MW Max MW Max
87|Dichlorpropan, 1,2- Lésemittel k.A k.A. 260 400
88|Dichlorpropen, cis-1,3- Nematizid k.A K.A. 180 3910
89|Dichlorpropen, trans-1,3- Nematizid k.A k.A. 480 11140
90|Diclofenac Arzneimittel k.A K.A. K.A. 6
91|Diethoxyoctylphenol Detergenzien-Metabolit k.A 260 120 k.A.
92|Diethylengylkoldimethylether Lésemittel k.A K.A. K.A. 150
93|Diethylhexylphthalat (DEHP) Weichmacher k.A k.A. k.A. 60
94|Diethylhexylphthalat (DEHP) Weichmacher 4310 5940 2560 2680
95|Diethylphthalat Weichmacher k.A k.A. k.A. 200
96|Diethylphthalat Weichmacher 1200 1490 2470 2470
97|Diethyltoluamid (DEET) Repellant k.A 200 97 k.A.
98|Diethyltoluamid (DEET) Repellant 85 110 63 93
99(Diethyltoluamid (DEET) Repellant 2 k.A. <1 k.A.

100|Diethyltoluamid (DEET) Repellant k.A k.A. k.A. 30
101|Diethyltoluamid (DEET) Repellant k.A k.A. k.A. 66
102|Diflufenican Herbizid k.A k.A k.A <100
103|Dilantin Arzneimittel <1 K.A. <1 K.A.
104|Dimethenamid Herbizid 2 67
105|Dimethylphthalat Weichmacher 386 784 540 540
106|Dinitrotoluol, 2,4- Chemikalie k.A. k.A. 333000 333000
107|Dioxan, 1,4- Lésemittel k.A k.A. k.A 500
108|Diuron Herbizid k.A k.A k.A <100
109|Diuron Herbizid k.A. K.A. 2100 2100
110|Diuron Herbizid k.A k.A. k.A. 80
111|DTPA (Diethylentriaminpentaacetic acid) Komplexbildner k.A k.A. K.A. 9000
112|EDTA Komplexbildner k.A K.A. K.A. 13600
113|EDTA Komplexbildner 3500 k.A 1000 k.A
114|EDTA Komplexbildner 5500 k.A 6000 k.A
115|EDTA Komplexbildner 11000 k.A 7000 k.A
116|Estradiol Hormon k.A k.A. k.A. 1
117|Ethinylestradiol Hormon k.A K.A. K.A. 23
118|Ethylbenzol Lésemittel k.A k.A. 1530 5170
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MW Max MW Max
119|Ethylbenzol Lésemittel 1881 10600 634 7790
120|Ethylbenzol Lésemittel k.A K.A. 710 11050
121|Fenofibrat Arzneimittel k.A K.A. k.A. 210
122|Fluoxetin Arzneimittel 0,8 3 0,71 0,82
123|Galaxolid Duftstoff 3n 48 31 33
124|Galxolid Duftstoff k.A k.A. k.A. 82
125|Gemfibrozil Arzneimittel 2,2 24 0,48 2,1
126|Glyphosat Herbizid k.A k.A. k.A. 460
127|Glyphosat Herbizid k.A k.A k.A <100
128|Hydroxyacetochlor Herbizid-Metabolit 30 64
129|Hydroxyalachlor Herbizid-Metabolit 25 44
130|Hydroxymetolachlor Herbizid-Metabolit 22 61
131|Hydrozimtsaure Personal Care Products 10120 20300 10000 20100
132|lbuprofen Arzneimittel 15 k.A. <1 k.A.
133|Ibuprofen Arzneimittel k.A k.A. K.A. 3
134 |lbuprofen Arzneimittel 17,5 17,5 8,5 8,5
135]lbuprofen Arzneimittel 5850 5850 930 1350
136|Ibuprofen-methylester Arzneimittel-Metabolit 9220 9220 4950 4950
137|lohexol RKM k.A k.A. k.A. 60
138|lomeprol RKM k.A k.A. k.A. 10
139|lopamidol RKM k.A k.A. k.A. 100
140|lopamidol RKM k.A k.A. k.A. 79
141|lopromid RKM k.A k.A. k.A. 40
142|lopromid RKM 143 K.A. <1 K.A.
143|lopromid RKM k.A k.A. k.A. 86
144|Isoproturon Herbizid k.A k.A k.A <100
145|Isoproturon Herbizid k.A k.A. K.A. 20
146 |Kampfer Duftstoff k.A 14 10 k.A.
147|Ketoprofen Arzneimittel 7,0 7 8,0 8,0
148|Koffein Genussmittel k.A 190 60 k.A.
149|Koffein Genussmittel 45 k.A. <10 K.A.
150|Koffein Genussmittel k.A k.A. k.A. 119
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MW Max MW Max
151|Linuron Herbizid k.A k.A k.A <100
152|Linuron Herbizid 41 9,3 6,1 6,2
153|Meprobamat Arzneimittel 8,2 73 5,7 42
154 [Metamitron Herbizid k.A k.A k.A 100
155|Methyltertiarbutylether (MTBE) Benzinadditiv 178 310 72 110
156|Methyltertiarbutylether (MTBE) Benzinadditiv K.A. K.A. 21300 33000
157|Methyltertiarbutylether (MTBE) Benzinadditiv 39 116 32 71
158|Methyltertidrbutylether (MTBE) Benzinadditiv k.A k.A. 89,00 712
159|Methyltertiarbutylether (MTBE) Benzinadditiv k.A K.A. k.A. 12500
160|Methyltertiarbutylether (MTBE) Benzinadditiv K.A. K.A. 17930 57800
161|Methyltertidrbutylether (MTBE) Benzinadditiv k.A. k.A. 15700 49000
162|Metolachlor Herbizid 17 81 16 27
163|Metolachlor Herbizid 85 310
164 |Metolachlor Herbizid k.A 600 k.A 300
165|Metolachlor Herbizid k.A. k.A. 1800 2700
166|Metolachlor Herbizid k.A 1000 k.A 100
167|Metolachlor ESA Herbizid-Metabolit k.A. K.A. 1800 4000
168|Metolachlor ESA Herbizid-Metabolit 365 1500
169|Metolachlor OA Herbizid-Metabolit k.A. k.A. 3000 3500
170|Metolachlor OA Herbizid-Metabolit 80 220
171|Metolachlormorpholinon Herbizid-Metabolit ND 37
172|Metolachlorpropanol Herbizid-Metabolit ND 73
173|Metoprolol Arzneimittel k.A k.A. k.A. 2100
174|Molinat Herbizid k.A. k.A. 5700 5700
175|N-(phenylsulfonyl)-sarcosin Arzneimittel k.A k.A. K.A. 105
176|Naphtalin Chemikalie k.A K.A. 210 600
177|Naphtalin Chemikalie k.A k.A. 250 750
178|N-Butylbenzolsufonamid Weichmacher k.A k.A. k.A. 50
179|Nitrobenzol Chemikalie k.A. K.A. 100000 100000
180|Nitrobenzol Chemikalie k.A. k.A. 21600 21600
181|N-Nitrosodibutylamin (NDBA) Nitrosamin k.A. K.A. 8 21
182|N-Nitrosodiethylamin (NDEA) Nitrosamin k.A. K.A. 12 85
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Rohwasser [ng/L]

Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MW Max MW Max
183|N-Nitrosodimethylamin (NDMA) Nitrosamin ND ND 180 180
184 |N-Nitrosodimethylamin (NDMA) Nitrosamin k.A k.A. k.A. 2
185|N-Nitrosodimethylamin (NDMA) Nitrosamin k.A. k.A. 10 630
186|N-Nitrosomethylethylamin (NMEA) Nitrosamin k.A. k.A. 4 5
187|N-Nitrosopyrrolidin (NPYR) Nitrosamin k.A. k.A. 5 24
188|Nonylphenol Detergenzien-Metabolit 100 130 93 100
189|Nonylphenol, 4- (NP) Detergenzien-Metabolit k.A 1400 1100 K.A.
190|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren |Detergenzien-Metabolit 17800 55300 10400 43300
191|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren [Detergenzien-Metabolit 8150 28600 70 490
192|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren [Detergenzien-Metabolit 4310 8520 920 2410
193|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren [Detergenzien-Metabolit 3740 9560 2800 6690
194 |Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren |Detergenzien-Metabolit 2370 5130 330 2880
195[Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren |Detergenzien-Metabolit 2170 6010 1930 4610
196 |Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren |Detergenzien-Metabolit 1660 3710 930 3640
197|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren [Detergenzien-Metabolit 1640 5220 110 470
198|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren |Detergenzien-Metabolit 1550 2660 310 1040
199|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsduren [Detergenzien-Metabolit 850 2130 600 2090
200|Nonylphenolethoxylate+ Nonylphenolcarboxylsauren |Detergenzien-Metabolit 140 730 20 80
201 |Octylmethoxyzimtsaure Personal Care Products (UV-Filte 3090 5610 450 450
202|Oxybezon Personal Care Products <1 k.A. <1 k.A.
203|PCB Hydraulikflissigkeit 180 370 79 220
204 |Perchlorat Chemikalie k.A. k.A. 10100 420000
205|Perchlorat Chemikalie k.A. k.A. 9800 200000
206[(PFBS PFC k.A k.A. 2,8 18
207|PFOA PFC k.A k.A. 10 78
208|PFOA PFC 35 35 39 39
209|PFOA PFC k.A k.A. 68 84
210|PFOA PFC k.A k.A. k.A. 520
211|PFOS PFC k.A k.A. k.A. 20
212|PFOS PFC k.A k.A. 3,9 11
213|Phenazon Arzneimittel k.A K.A. k.A. 30
214|Phenazon Arzneimittel k.A k.A. k.A. 50
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Trinkwasser [ng/L]

Lfd.-Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe MwW Max MW Max
215|Phenazon Arzneimittel 3950 k.A. 120 k.A
216|Phenytoin Arzneimittel 5,1 29 6,2 19
217|Progesteron Hormon 2,2 3,1 0,57 0,57
218|Prometon Herbizid k.A k.A. k.A. 96
219|Propazin Herbizid k.A k.A k.A <100
220|Propiphenazone Arzneimittel 1230 k.A. 900 k.A
221|Propylbenzol, iso- Chemikalie k.A K.A. 110 110
222|RDX (Hexahydro-1,3,5-trinitro-1,3,5-triazine) Sprengstoff k.A. k.A. 1100 1100
223|Simazin Herbizid k.A k.A. k.A. 60
224(Simazin Herbizid k.A k.A k.A <100
225|Simazin Herbizid 10,00 190
226|Styrol Chemikalie k.A k.A. 24100 46400
227|Sulfamethoxazol Arzneimittel 12 110 0,39 3
228 |Sulfamethoxazol Arzneimittel k.A k.A. k.A. 30
229|Sulfathiazole Antibiotikum k.A 80 10 k.A.
230(Surfynol Tensid 515 818 160 240
231|Terbufos-sulfon Insektizid-Metabolit k.A. k.A. 420 420
232|Tetrachlorethan, 1,1,2,2- Losemittel ND 10 1 10
233|Tetrachlorethen Losemittel k.A k.A. k.A. 180000
234|Tetrachlorethen Losemittel k.A 72 30 k.A.
235|Tetrachlormethan Losemittel 641 1710 438 2240
236|Tetrachlormethan Losemittel k.A k.A. k.A. 18
237|Tetrachloroethen (PCE) Lésemittel k.A. k.A. 21200 28000
238|Toluol Chemikalie k.A k.A. 460 1850
239|Toluol Chemikalie k.A k.A. 250 1180
240|Toluol Chemikalie 9410 33350 5156 28220
241|Toluol Chemikalie k.A k.A. 15800 63120
242|Tributylphosphat Flammschutzmittel k.A k.A. K.A. 100
243|Tributylphosphat (TBP) Flammschutzmittel k.A 140 180 K.A.
244|Trichlorbenzol, 1,2,3- Losemittel k.A k.A. 150 160
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245|Trichlorbenzol, 1,2,4- Lésemittel k.A K.A. 330 920
246|Trichlorethan, 1,1,2- Lésemittel 10 60 11 100
247|Trichlorethen Lésemittel k.A K.A. K.A. 212000
248|Trichlorethen Lésemittel k.A K.A. k.A. 1750
249|Trichlorethen Lésemittel k.A K.A. K.A. 100
250|Trichloroethen Lésemittel k.A K.A. 7570 48820
251|Trichloroethen Lésemittel k.A K.A. 130 130
252(Trichloroethen (TCE) Lésemittel K.A. K.A. 18600 21600
253 Trichloroethen (TCE) Lésemittel 15 180 9 160
254|Trichloroethen, 1,1,1- Lésemittel k.A K.A. 690 5290
255|Triclosan Arzneimittel 3 6,4 1,2 1,2
256|Triclosan Arzneimittel 734 734 730 734
257|Triethylcitrat Personal Care Products k.A 120 82 k.A.
258 Triethylcitrat Personal Care Products k.A k.A. k.A. 62
259|Trimethylbenzol, 1,2,4- Lésemittel k.A K.A. 120 130
260| Trimethylbenzol, 1,3,5- Lésemittel k.A K.A. 410 410
261 | Triphenylphosphinoxid k.A K.A. K.A. 130
262| Tris(2-butoxyethyl)phosphat Weichmacher k.A K.A. K.A. 350
263|Tris(2-chlorethyl) phosphat Flammschutzmittel 120 530 120 470
264 |Tris(2-chlorethyl)phosphat (TCEP) Weichmacher k.A 120 50 k.A.
265|Tris(2-chlorethyl)phosphat (TCEP) Flammschutzmittel 25 k.A. <10 k.A.
266 Tris(2-chloroethyl)phosphat Flammschutzmittel k.A K.A. K.A. 99
267|Tris(dichlorisopropyl) phosphat Flammschutzmittel 180 720 210 510
268| Tris(dichlorisopropyl) phosphat Flammschutzmittel k.A K.A. K.A. 250
269|Tris(dichlorisopropyl)phosphate (TDIP) Flammschutzmittel k.A 110 70 k.A.
270|Vinyl Chloride Grundstoff ND ND 14 250
271 Xylol Lésemittel k.A K.A. 450 580
272 Xylol Lésemittel k.A K.A. 480 770
273[Xylol, m,p- Lésemittel 4815 25380 1843 16470

Gefundene Belastungen im Trinkwasser

Anlage 1



Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
1|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
2|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
3|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
4|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
5(k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
6|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
7|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
8|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
9(k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009

10|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
11|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
12|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
13|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
14]k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
15]|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
16|Grundwasser Berlin k.A. Reddersen et al. 2002
17]k. A. Niederlande 2006 |Schriks et al. 2009
18]k. A. Niederlande 2001 Schriks et al. 2009
19|Oberflachenwasser (See) Seoul / Stidkored2004 - 2005 Kim et al. 2007
20|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
21|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
22|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
23|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
24|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
25|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
26|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
27(k. A. Niederlande 2006 |Schriks et al. 2009
28(k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
29|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet |zeitraum Quelle
30(k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
31(k. A. Niederlande 2005 |Schriks et al. 2009
32|Oberflachenwasser+Grundwasser |[Kalifornien 1995 - 2001|Williams et al. 2002
33|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
34|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
35(k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
36(k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
37|k. A. Deutschland 1996 [LANUV 2007
38|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
39|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
40|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
41|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
421k. A. Leipzig K.A. Luks-Betleja et al. 2001
43|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
44|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
45|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
46|Oberflachenwasser (See) Seoul / Sidkored2004 - 2005 Kim et al. 2007
471k. A. Deutschland 1999 [LANUV 2007
48(k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
49|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
50|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
51]|Angereichertes GW und Uferfiltrat  [Berlin 1992 - 1995(Heberer & Stan 1997
52]k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
53|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
54|0berflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
55|0Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
56]k. A. Niederlande 2002 |Schriks et al. 2009
57|0Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
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Institut fir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
58| Grundwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
59|Grundwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢)
60|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
61|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
62|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
63|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
64|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
65|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
66|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
67|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
68|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
69|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
70]k. A. Deutschland 1999 LANUV 2007
71|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
72]k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
73]k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
741k. A. Leipzig K.A. Luks-Betleja et al. 2001
75|Oberflachenwasser Sldkalifornien  [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
76|k. A. USA 2002 |Schriks et al. 2009
77|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
78|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
791k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
80|k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
81|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
82|Oberflachenwasser+Grundwasser |Kalifornien 1995 - 2001|Williams et al. 2002
83|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
84|Oberflachenwasser oder Gemischt [Polen k.A. Polkoska et al. 2003
85|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
861k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
87]k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
88|k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
89(k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
90|k. A. Deutschland 1996 [LANUV 2007
91|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
92]k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
93]k. A. Leipzig k.A. Luks-Betleja et al. 2001
94|Oberflachenwasser Sudkalifornien  |2001 - 2002|Loraine & Pettigrove 2006
95]k. A. Katowice k.A. Luks-Betleja et al. 2001
96|Oberflachenwasser Sudkalifornien  |2001 - 2002|Loraine & Pettigrove 2006
97|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
98|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
99|Oberflachenwasser (See) Seoul / Sidkored2004 - 2005 Kim et al. 2007

100]k. A. Niederlande 2005 |Schriks et al. 2009
101|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
102|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
103|Oberflachenwasser (See) Seoul / Stidkored2004 - 2005 Kim et al. 2007
104|Oberflachenwasser+Grundwasser |[USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
105|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006

106 |Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢)

107|k. A. Niederlande k.A. Schriks et al. 2009

108|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
109|Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)

110]k. A. Niederlande 2005 |Schriks et al. 2009

111[k. A. Niederlande 2001 Schriks et al. 2009

112]k. A. Niederlande 2001 Schriks et al. 2009
113|Oberflachenwasser Deutschland 2001-2002 [Schmidt et. al. 2004
114|Oberflachenwasser Deutschland 2001-2002 [Schmidt et. al. 2004
115|Oberflachenwasser Deutschland 2001-2002 [Schmidt et. al. 2004

116|k. A. Deutschland 2000 LANUV 2007

117|k. A. Deutschland 2000 |LANUV 2007

118|k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
119|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
120]k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
121k. A. Deutschland 2000 |LANUV 2007
122|Oberflachenwasser+Grundwasser |[USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
123|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
124|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
125|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
126|k. A. Niederlande 2006 |Schriks et al. 2009
127|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
128|Oberflachenwasser+Grundwasser |[USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
129|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
130|Oberflachenwasser+Grundwasser |[USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
131|Oberflachenwasser Sldkalifornien 2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
132|Oberflachenwasser (See) Seoul / Stidkored2004 - 2005/Kim et al. 2007
133|k. A. Deutschland 1996 [LANUV 2007
134 |Oberflachenwasser Turku (Finland) 2004 |Vieno et al. 2005
135|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
136|Oberflachenwasser Sudkalifornien |2001 - 2002|Loraine & Pettigrove 2006
137|k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
138|k. A. Niederlande 2006 |Schriks et al. 2009
139(k. A. Niederlande 2006 |Schriks et al. 2009
140(k. A. Deutschland 1999 LANUV 2007
141|k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
142|Oberflaichenwasser (See) Seoul / Siidkored2004 - 2005[Kim et al. 2007
143|k. A. Deutschland 1999 [LANUV 2007
144|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fur Umwelt 2006
145(k. A. Niederlande 2004 |Schriks et al. 2009
146|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
147|0berflachenwasser Turku (Finland) 2004 |Vieno et al. 2005
148|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
149|Oberflachenwasser (See) Seoul / Stidkored2004 - 2005 Kim et al. 2007
150|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
151|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
152|Oberflaichenwasser+Grundwasser |USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
153|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
154|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
155|Uferfiltrat Rhein 1999 - 2001|Achten et al. 2002
156|Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
157|Uferfiltrat Frankfurt Main [1999 - 2001|Achten et al. 2002
158|Uferfiltrat, Grundwasser, KGW Deutschland 200-2003 [Kolb & Pittmann 2006
159]k. A. Niederlande 2006 Schriks et al. 2009
160|Oberflaichenwasser+Grundwasser |Kalifornien 1995 - 2001|Williams et al. 2002
161|Grundwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
162|Oberflaichenwasser+Grundwasser |USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
163|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 |Hladik et al. 2008
164|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
165|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
166|Oberflachenwasser USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
167|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢e)
168|Oberflaichenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
169|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢e)
170|Oberflaichenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
171|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 |Hladik et al. 2008
172|Oberflachenwasser+Grundwasser |USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
173]k. A. Niederlande 2005 Schriks et al. 2009
174|Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
175|Angereichertes GW und Uferfiltrat  |Berlin 1993 - 1995(Heberer & Stan 1997
1761k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
177|k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
178(k. A. Niederlande 2004 Schriks et al. 2009
179|Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
180|Grundwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
181|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
182|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢e)
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Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
183|Oberflachenwasser Alberta, Canada 2003 Charrois et al. 2004
184|k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
185]k.A. USA 2005-2009 |US EPA (2009¢)
186|k.A. USA 2005-2009 |US EPA (2009¢)
187]k.A. USA 2005-2009 |[US EPA (2009¢)
188|Oberflachenwasser+Grundwasser |[USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
189|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
190|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
191|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|Berryman et al. 2004
192|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
193|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|Berryman et al. 2004
194 |Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
195|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
196|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
197|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|Berryman et al. 2004
198|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
199|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|Berryman et al. 2004
200|Oberflachenwasser Kanada 2000 - 2001|{Berryman et al. 2004
201|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
202|Oberflachenwasser (See) Seoul / Siidkored2004 - 2005[Kim et al. 2007
203|Oberflachenwasser Orly (F) 1987  |Chevreuil & Granier 1991
204|Oberflachenwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
205|Grundwasser USA 2000-2005 [US EPA (2009¢e)
206]k. A. China 2006 - 2008/ Mak et al. 2009
207|k. A. China 2006 - 2008/ Mak et al. 2009
208|Oberflachenwasser New Jersey (21) 2006 Post et al. 2009
209|Grundwasser New Jersey (8A)]2007 - 2008 Post et al. 2009
210(k. A. Deutschland 2005-2006 |Schriks et al. 2009
211]k. A. Niederlande 2005-2006 [Schriks et al. 2009
212|k. A. China 2006 - 2008/Mak et al. 2009
213]k. A. Niederlande 2005 |Schriks et al. 2009
214(k. A. Deutschland 1999 |LANUV 2007
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Institut fir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet |zeitraum Quelle
215|Grundwasser Berlin k.A. Reddersen et al. 2002
216|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
217|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
218|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
219|Grundwasser Deustchland 2005 Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
220|Grundwasser Berlin k.A. Reddersen et al. 2002
221]k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
222|k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
223|k. A. Niederlande 2004 |Schriks et al. 2009
224|Grundwasser Deustchland 2005 |Bayerisches Landesamt fir Umwelt 2006
225|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2003-2004 [Hladik et al. 2008
226]k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
227 |Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
228|k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
229|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
230|Oberflachenwasser Sldkalifornien [2001 - 2002/ Loraine & Pettigrove 2006
231]k.A. USA 2005-2009 [US EPA (2009¢)
232|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
233|Grundwasser Finnland 1992 |Vartiainen et al. 1993
234|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
235|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
236|Oberflachenwasser oder Gemischt [Polen k.A. Polkoska et al. 2003
237|Oberflachenwasser+Grundwasser [Kalifornien 1995 - 2001|Williams et al. 2002
238]k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
239]k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
240|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
241(k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
242|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
243|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
2441k. A. Kuwait 2003 - 2005|Al-Mudhaf et al. 2009
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Institut fir Wasserforschung GmbH, Dortmund

Untersuchungs-

Lfd.-Nr. Rohwasserherkunft gebiet zeitraum Quelle
245|k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
246|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
247|Grundwasser Finnland 1992 |Vartiainen et al. 1993
2481k. A. Niederlande 2005 |Schriks et al. 2009
249|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
250(k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
251|k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
252|0Oberflachenwasser+Grundwasser |Kalifornien 1995 - 2001|Williams et al. 2002
253|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
2541k. A. Taiwan k.A. Kuo et al. 1997
255|0berflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
256|Oberflachenwasser Sidkalifornien |2001 - 2002|Loraine & Pettigrove 2006
257|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
258|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
259(k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
260(k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
261]k. A. Niederlande 2007 |Schriks et al. 2009
262|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
263|Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
264|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
265|Oberflachenwasser (See) Seoul / Stidkored2004 - 2005/Kim et al. 2007
266|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
267|0Oberflachenwasser+Grundwasser [USA 2006 - 2007|Benotti et al. 2009
268|Oberflachenwasser USA 2001 Stackelberg et al. 2004
269|Oberflachenwasser USA 2003 |Stackelberg et al. 2007
270|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
271|k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
272k. A. Kuwait 2003 - 2005/ Al-Mudhaf et al. 2009
273|Oberflachenwasser Korea 1993 - 1995(Chung et al. 1997
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Anlage 2

Stoffkenndaten von Substanzen, die im Trinkwasser nachge-
wiesen wurden



Institut fiir Wasserforschung GmbH, Dortmund -1-
Lfd. Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe Lit.-Stellen| CAS-Nr.
Anzahl
1]|Acetochlor Herbizid 1]|34256-82-1
2|Acetochlor ESA Herbizid-Metabolit 2(187022-11-3
3|Acetochlor OA Herbizid-Metabolit 11194992-44-4
4|Acetophenon Duftstoff 1/98-86-2
5[Acetylhexamethyltetrahydronaphthalin (AHTN) Duftstoff 111506-02-1
6|Acetylsalicylsdure Arzneimittel 1|50-78-2
7|Alachlor Herbizid 1|15972-60-8
8|Alachlor ESA Herbizid-Metabolit 2(142363-53-9
9(Alachlor OA Herbizid-Metabolit 11171262-17-2
10|AMDOPH (1-acetyl-1-methyl-2-dimethyloxamoyl-2-phenylhydrazide) Arzneimittel-Metabolit 1
11|[Amidotrizoesaure RKM 2(117-96-4
12|AMPA Herbizid-Metabolit 1(77521-29-0
13|Androstenedion Hormon 1]63-05-8
14|Anthrachinon Chemikalie 1|84-65-1
15[Atenolol Arzneimittel 1|29122-68-7
16|Atrazin Herbizid 1]1912-24-9
17|Bentazon Herbizid 2[25057-89-0
18(Benzol Chemikalie 5[71-43-2
19(Benzophenon Personal Care Products 2(119-61-9
20(Benzothiazol Vulkanisation 1]195-16-9
21|Benzotriazol Kompexbildner 1]195-14-7
22 (Bezafibrat Arzneimittel 1|41859-67-0
23|Bisphenol A Weichmacher 2(80-05-7
24|Butylbenzylphthalat Weichmacher 2(85-68-7
25|Butylhydroxyanisol Personal Care Products 118003-24-5
26|Butylhydroxytoluol (BHT) Konservierungsmittel 1]1128-37-0
27|Carbamazepin Arzneimittel 6[298-46-4
28|Clofibrinsaure Arzneimittel 2(882-09-7
29|Codein Arzneimittel 1(76-57-3
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30[Cotinine Nikotin Metabolit 1|486-56-6
31|Cyanazin Herbizid 1]21725-46-2
32|D, 2,4- Herbizid 1194-75-7
33|DCPA (Dimethyltetrachlorterephthalat) mono/di-acid degradate Herbizid + Metabolite 1]1861-32-1
34(DDE, 4,4- Insektizid-Metabolit 1[72-55-9
35|Deschloracetochlor Herbizid-Metabolit 1
36| Deschloracetylmetolachlor Herbizid-Metabolit 1
37|Deschloracetylmetolachlorpropanol Herbizid-Metabolit 1
38(Deschloralachlor Herbizid-Metabolit 1
39(Deschlormetolachlor Herbizid-Metabolit 1
40|Desethylatrazin Herbizid-Metabolit 116190-65-4
41 [Desethylterbutylazin Herbizid-Metabolit 1130125-63-4
42|Desisopropylatrazin Herbizid-Metabolit 2[(1007-28-9
43|Diazepam Arzneimittel 11439-14-5
44|Dibrom-3-chlorpropan, 1,2- Nematizid 1196-12-8
45|Dibrommethan VOC 1|74-95-3
46| Dibutylphthalat Weichmacher 2|84-74-2
47|Dichlorbenzamid, 2,6- Herbizid-Metabolit 1/2008-58-4
48|Dichlorbenzol, 1,2- Lésemittel 1195-50-1
49|Dichlorbenzol, 1,3- Chemikalie 11541-73-1
50(Dichlorethan, 1,2- Lésemittel 2|107-06-2
51|Dichlorethen, 1,1- (1,1-DCE) Losemittel 2|75-35-4
52[Dichlormethan Lésemittel 2|75-09-2
53|Dichlorpropan, 1,2- Lésemittel 1|78-87-5
54 Dichlorpropen, cis-1,3- Nematizid 11542-75-6
55|Dichlorpropen, trans-1,3- Nematizid 1|542-75-6
56Diclofenac Arzneimittel 1]15307-86-5
57|Diethoxyoctylphenol (OP2EQ) Detergenzien-Metabolit 1]|26636-32-8
58[Diethylengylkoldimethylether Lésemittel 11111-96-6
59|Diethylhexylphthalat (DEHP) Weichmacher 2(117-81-7
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60|Diethylphthalat Weichmacher 2(84-66-2
61 [Diethyltoluamid (DEET) Repellent 5]134-62-3
62|Diflufenican Herbizid 1(83164-33-4
63|Dimethenamid Herbizid 1|87674-68-8
64|Dimethylphthalat Weichmacher 1]131-11-3
65(Dinitrotoluol, 2,4- Chemikalie 1]121-14-2
66|Dioxan, 1,4- Losemittel 1[123-91-1
67|Diuron Herbizid 3[330-54-1
68|DTPA (Diethylentriaminpentaacetic acid) Komplexbildner 1]|67-43-6
69|EDTA Komplexbildner 2|60-00-4
70|Estradiol Hormon 1[50-28-2
71|Ethinylestradiol Hormon 1|57-63-6
72|Ethylbenzol Lésemittel 3[100-41-4
73|Fenofibrat Arzneimittel 1]49562-28-9
74|Fluoxetin Arzneimittel 1[59333-67-4
75|Galaxolid Duftstoff 2[1222-05-5
76]|Gemfibrozil Arzneimittel 1]125812-30-0
77|Glyphosat Herbizid 2[(1071-83-6
78|Hydroxyacetochlor Herbizid-Metabolit 1
79|Hydroxyalachlor Herbizid-Metabolit 1]156681-55-1
80|Hydroxymetolachlor Herbizid-Metabolit 1
81|Hydrozimtsaure Personal Care Products 11501-52-0
82|Ibuprofen Arzneimittel 1|15687-27-1
83|lbuprofen-methylester Arzneimittel-Metabolit 4(61566-34-5
84|lohexol RKM 1(66108-95-0
85|lomeprol RKM 1|78649-41-9
86|lopamidol RKM 1160166-93-0
87|lopromid RKM 3(73334-07-3
88|Isoproturon Herbizid 2[34123-59-6
89|Kampfer Duftstoff 1]|464-48-2
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90|Ketoprofen Arzneimittel 1(22071-15-4
91 |Koffein Genussmittel 3|58-08-2
92|Linuron Herbizid 2|330-55-2
93|Meprobamat Arzneimittel 1|57-53-4
94 [Methyltertidrbutylether (MTBE) Benzinadditiv 6]1634-04-4
95|Metolachlor Herbizid 2[51218-45-2
96|Metolachlor ESA Herbizid-Metabolit 2[171118-09-5
97|Metolachlor OA Herbizid-Metabolit 2(152019-73-3
98|Metolachlormorpholinon Herbizid-Metabolit 1
99|Metolachlorpropanol Herbizid-Metabolit 1
100|Metoprolol Arzneimittel 1|37350-58-6
101|Molinat Herbizid 1[2212-67-1
102|N-(phenylsulfonyl)-sarcosin Arzneimittel 1
103[Naphtalin Chemikalie 1]191-20-3
104 |N-Butylbenzolsufonamid Weichmacher 1|3622-84-2
105|Nitrobenzol Chemikalie 2[98-95-3
106|N-Nitrosodibutylamin (NDBA) Nitrosamin 1/924-16-3
107 [N-Nitrosodiethylamin (NDEA) Nitrosamin 1155-18-5
108|N-Nitrosodimethylamin (NDMA) Nitrosamin 3|62-75-9
109|N-Nitrosomethylethylamin (NMEA) Nitrosamin 1]10595-95-6
110|N-Nitrosopyrrolidin (NPYR) Nitrosamin 1]930-55-2
111|Nonylphenol Detergenzien-Metabolit 2[25154-52-3
112|Nonylphenolethoxylate (NP2EO) Detergenzien-Metabolit 1
113]Octylmethoxyzimtsaure Personal Care Products (UV-Filter) 1|5466-77-3
114[Oxybenzon Personal Care Products 11131-57-7
115|PCB Hydraulikflissigkeit 1]/1336-36-3
116|PFBS PFC 1[375-73-5
117|PFOA PFC 3|335-67-1
118|PFOS PFC 2[1763-23-1
119|Phenazon Arzneimittel 3[60-80-0
120|Phenytoin Arzneimittel 1157-41-0
121|Progesteron Hormon 1]/1336-36-3
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122|Prometon Herbizid 1114797-73-0
123|Propazin Herbizid 1|375-73-5
124|Propiphenazon Arzneimittel 1[335-67-1
125|Propylbenzol, iso- Chemikalie 1]1763-23-1
126/RDX (Hexahydro-1,3,5-trinitro-1,3,5-triazin) Sprengstoff 1|121-82-4
127|Simazin Herbizid 2(122-34-9
128|Styrol Chemikalie 1]100-42-5
129|Sulfamethoxazol Arzneimittel 2|723-46-6
130|Sulfathiazol Antibiotikum 1]72-14-0
131 [Surfynol Tensid 1|8043-35-4
132| Terbufos-sulfon Insektizid-Metabolit 1/56070-16-7
133|Tetrachlorethan, 1,1,2,2- Lésemittel 1]79-34-5
134|Tetrachlorethen Lésemittel 3[127-18-4
135|Tetrachlormethan Lésemittel 2[56-23-5
136|Toluol Chemikalie 3/108-88-3
137 Tributylphosphat Flammschutzmittel 2|126-73-8
138|Trichlorbenzol, 1,2,3- Lésemittel 1|87-61-6
139|Trichlorbenzol, 1,2,4- Lésemittel 11120-82-1
140|Trichlorethan, 1,1,2- Lésemittel 1]/79-00-5
141|Trichlorethen Lésemittel 7(79-01-6
142|Triclosan Arzneimittel 2|3380-34-5
143|Triethylcitrat Personal Care Products 2|77-93-0
144|Trimethylbenzol, 1,2,4- Lésemittel 1]120-82-1
145| Trimethylbenzol, 1,3,5- Lésemittel 1/108-70-3
146 Triphenylphosphinoxid Chemikalie 11791-28-6
147|Tris(2-butoxyethyl)phosphat Weichmacher 1|78-51-3
148|Tris(2-chlorethyl)phosphat Flammschutzmittel 4[140-08-9
149|Tris(dichlorisopropyl) phosphat Flammschutzmittel 2|13674-87-8
150|Vinyl Chloride Chemikalie 1]175-01-4
151|Xylol, m, p- Lésemittel 2|1330-20-7
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Lfd. Nr.| Wasserloslichkeit |Log Kow| DTsg DTs, DTs, DTy, Indexzahlen Index-

[mg/L] [d] | Matrix 1 [d] Matrix 2 Is | lkow [ IpTs0 | summe K

1 233 3,0 4 k.A. 3 2 1 6
2 47 3,37 30 k.A. 2 2 2 6
3 921 1,55 59 k.A. 3 3 2 8
4 6.130 1,6 < 10 k.A. 4 3 1 8
5 1,3 5,8 365 k.A. 1 1 3 5
6 4.600 1,19| < 6 k.A. 4 3 1 8
7 240 3,52| < 14 Boden 3 2 2 7
8 444 3,40 30 k.A. 3 2 2 7
9 921 1,55 30 k.A. 3 3 2 8
10 4.351 -0,76 30 k.A. 4 5 2 11
11 0,80 1,37] > 30 k.A. 1 3 2 6
12 5.800 -2,2 30 k.A. 145 Boden 4 5 2 11
13 58 2,75 151 k.A. 2 2 3 7
14 1,4 3,39 25 Boden 1 2 2 5
15 13.300 0,16 30 k.A. 4 4 2 10
16 35 2,50| < 134 w 2 2 3 7
17 500 2,34| < 50 k.A. 3 2 2 7
18 820 1,56| < 16 OW, aerob 7201 OW, anaerob, GW 3 3 2 8
19 137 3,18] > 100 k.A. 3 2 3 8
20 4.300 2,01| < 10 OW, aerob 4 2 1 7
21 19.800 1,44 > 100 k.A. 4 3 3 10
22 > 100 4,25 30 k.A. 3 1 2 6
23 120 3,32| < 10 OW, aerob| > 120| Sediment, anaerob 3 2 1 6
24 2,7 4,73| < 2 OW, aerob| < 180| Sediment, anaerob 1 1 1 3
25 213 3,50 30 k.A. 3 2 2 7
26 0,60 5,10 38 k.A. 1 Boden 1 1 2 4
27 18 2,45| < 100 k.A. 328 k.A. 2 2 3 7
28 583 2,57 119| W/Sediment 3 2 3 8
29 9.000 1,19 30 k.A. 4 3 2 9
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30 999.000 0,07 30 k.A. 4 4 2 10
31 170 2,22| <[ 200 w 3 2 3 8
32 677 2,81 50 w 3 2 2 7
33 0,50 4,28 30 K.A. 1 1 2 4
34 0,04 6,51 | 11425 K.A. 1 1 4 6
35 119 2,79 30 k.A. 3 2 2 7
36 ca. 530 ca. 3,13 ca. 78 k.A. 3 2 2 7
37 ca. 530 ca. 3,13 ca. 78 k.A. 3 2 2 7
38 119 2,79 30 K.A. 3 2 2 7
39 129 2,66 30 k.A. 3 2 2 7
40 3.200 1,51 45 K.A. 4 3 2 9
41 532 2,23 71 k.A. 3 2 2 7
42 670 1,15 60 K.A. 3 3 2 8
43 50 2,82 30 K.A. 2 2 2 6
44 1.230 2,96 360 K.A. 4 2 3 9
45 11.900 1,70 > 150| aerob, Boden 4 3 3 10
46 10 4,31| < 14 ow 2 1 2 5
47 2.730 0,77 138 K.A. 4 4 3 11
48 118 3,40[<| 300 GW|>| 1000 GW, anoxisch 3 2 3 8
49 111 3,53| < 7 W(>| 1000 GW, anoxisch 3 2 1 6
50 8.690 1,76] <| 180 OW| |schnell UF 4 3 3 10
51 2.420 2,13 4693 Boden 173 GW 4 2 4 10
52 13.200 1,25| < 1 ow 4 3 1 8
53 2.800 2,00/ >[ 167 oW 4 3 3 10
54 28.000 2,03 38 ?| [non biodegradable (MITI I) 4 2 2 8
55 28.000 2,03 38 ? 4 2 2 8
56 2,4 451| < 30 ow 45 k.A. 1 1 2 4
57 13 2,9 30 k.A. 2 2 2 6
58 1.000.000 -0,36[>] 100 K.A. 4 5 3 12
59 0,27 2,95| < 30 W|<[ 389 W, anaerob 1 2 2 5
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60 ] 1.080 2,42 < 56 ow 112 GW 4 2 2 8
61 912 2,18 100 k.A. 3 2 3 8
62 0,05 4,90 542 Boden 1 1 4 6
63 1.200 2,15| < 33 W 4 2 2 8
64 4.000 1,60] < 7 ow 4 3 1 8
65 270 1,98| < 180 ow 10 GW anaerob 3 3 3 9
66 1.000.000 -0,32[<| 180 ow 4 5 3 12
67 36 2,68|>| 240 w 2 2 3 7
68 4.800 -4,91 30 k.A. 4 5 2 11
69 400 -5,01|>| 100 k.A. 3 5 3 11
70 3,6 4,01 38 ? 1 1 2 4
71 11 3,67 60 ? 2 2 2 6
72 160 3,13 15 W 3 2 2 7
73 0,80 5,19 30 k.A. 1 1 2 4
74 0,90 4,05 30 k.A. 1 1 2 4
75 1,8 5,9 150 k.A. 1 1 3 5
76 8,4 4,77 30 k.A. 1 1 2 4
77 10.500 -3,20| < 10 w 4 5 1 10
78 352 1,9 30 k.A. 3 3 2 8
79 1.112 1,41 30 k.A. 4 3 2 9
80 378 1,77 30 k.A. 3 3 2 8
81 5.900 1,84 30 k.A. 4 3 2 9
82 21 3,97| > 30 GW 30 ow 2 2 2 6
83 7 4.4 30 k.A. 1 1 2 4
84 107 -3,05 30 k.A. 3 5 2 10
85 7,4 -1,35 30 k.A. 1 5 2 8
86 140.000 2,42 30 k.A. 4 5 2 11
87 24 -2,05| < 30 k.A. 2 5 2 9
88 70 3,50 61 W 2 2 2 6
89 706 3 30 k.A. 3 2 2 7
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90 51 3,12 30 k.A. 2 2 2 6
91 21.600 -0,07| < 15 k.A. 4 5 2 11
92 75 3,20 60 k.A. 2 2 2 6
93 4.700 0,70 30 k.A. 4 4 2 10
94 51.000 0,94|<| 180 ow 720 GW anaerob 4 4 3 11
95 530 3,13 78 k.A. 3 2 2 7
96 0,26 1,69 30 k.A. 1 3 2 6
97 993 1,42 30 k.A. 3 3 2 8
98 2.762 1 30 k.A. 4 3 2 9
99 125 2,54 30 k.A. 3 2 2 7
100 16.900 1,88 30 k.A. 4 3 2 9
101 970 3,21 3 W 3 2 1 6
102 1.000.000 -1,54 30 k.A. 4 5 2 11
103 31 3,30 38 88 Sediment 2 2 2 6
104 1.020 23|>| 100 k.A. 4 2 3 9
105 1.800 1,85 <| 197 ow 394 GW 4 3 3 10
106 1.200 2,63 15 k.A. 4 2 2 8
107 106.000 0,48 38 k.A. 4 4 2 10
108 957.000 -0,57 38 k.A. 4 5 2 11
109 300.000 0,04 38 k.A. 4 4 2 10
110 1.000.000 -0,19 38 k.A. 4 5 2 11
111 6,0 4,48 150 ow 1 1 3 5
112 3,4 4,2 30 k.A. 1 1 2 4
113 0,14 5,80 30 k.A. 1 1 2 4
114 69 3,79|>| 100 k.A. 2 2 3 7
115 0,70 71|>| 400 k.A. 1 1 4 6
116 8.860 2,4|>| 400 k.A. 4 2 4 10
117 3.400 6,3 >| 400 k.A. 4 1 4 9
118 370 6,3| >| 400 k.A. 3 1 4 8
119 51.900 0,38 9| Klaranlage 4 4 1 9
120 32 2,47 38 k.A. 2 2 2 6
121 8,8 3,87 30 k.A. 1 2 2 5
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122 ) 750 2,99 30 k.A. 3 2 2 7
123 8,6 2,93 131 k.A. 1 2 3 6
124 3.000.000 1,94 30 k.A. 20 k.A. 4 3 2 9
125 61 3,66| < 8 GW 2 2 1 5
126 60 0,68 30 k.A. 2 4 2 8
127 5,3 2,20( < 77 W 1 2 2 5
128 310 2,95 < 5 W| < 30 Boden 3 2 1 6
129 610 0,89| >| 400 k.A. 3 4 4 11
130 373 0,05 30 k.A. 3 4 2 9
131 15.000 2,5 30 k.A. 4 2 2 8
132 408 2,48 30 k.A. 3 2 2 7
133 2.870 2,39|<| 180 GW| < 28 GW anaerob 4 2 3 9
134 0,15 3,00/ <| 360 OW|[<| 720 GW 1 2 3 6
135 793 2,83 15 GW 5 Boden 3 2 2 7
136 535 2,69 5 GW| < 5 Boden 3 2 1 6
137 280 4,00| < 10 ow 3 2 1 6
138 18 405|>| 182 w 2 1 3 6
139 36 405|>| 182 w 2 1 3 6
140 3.500 2,05 < 360 W] [sehr lan Boden 4 2 3 9
141 1.100 2,29|<| 360 w 4 2 3 9
142 10 4,76 101 k.A. 2 1 3 6
143 65.000 0,33 30 k.A. 4 4 2 10
144 40 3,85| < 15 GW 2 2 2 6
145 4,0 3,85| < 70 GW 1 2 2 5
146 63 2,83 30 k.A. 2 2 2 6
147 1.100 3,75|>| 100 k.A. 4 2 3 9
148 2,8 2,6 60 k.A. 1 2 2 5
149 7,0 3,65/>| 100 k.A. 1 2 3 6
150 8.800 1,62| < 10 GW/|>[ 1000 GW anaerob 4 3 1 8
151 160 3,15| < 28 W([<| 360 W anaerob 3 2 2 7
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Lfd. Nr.
Quellen
1]http://www.epa.gov/safewater/databases
2|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.eu-footprint.org/
3|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.eu-footprint.org/
4|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |http://www.safe.nite.go.jp/data/
5|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |Ternes et al. 2006 Rippen, 2009 EU-RAR 2008a
6|http://www.epa.gov/safewater/databases
7|http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/ |IUCLID Dataset
8| http://www.epa.gov/safewater/databases
9|http://www.epa.gov/safewater/databases
10
11 [http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/ [Ternes et al. 2006
12|http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/ |Brauchli-Theotokis 2004 Giesy et al. 2000
13[http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |http://www.eu-footprint.org/
14 |http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Rippen 2009
15[http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/
16|http://chimie.ineris.fr
17 |http://www.epa.gov/safewater/databases
18| http://www.hc-sc.gc.ca
19[http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |http://www.safe.nite.go.jp/data/
20|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |Rippen 2009
21|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.safe.nite.go.jp/data/
22|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
23|http://www.epa.gov/safewater/databases |Rippen 2009 http://www.hc-sc.gc.ca
24|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.hc-sc.gc.ca
25[http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
26| http://www.epa.gov/safewater/databases [IUCLID Dataset
27 |http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |LANUV 2007 Loffler et al. 2005
28|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |LANUV 2007
29|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
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Lfd. Nr.

Quellen
30[http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
31|http://www.epa.gov/safewater/databases |Nagy et al. 2002
32|http://chimie.ineris.fr Nagy et al. 2002
33[http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
34|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |http://wwwp.ymparisto.fi
35
36
37
38
39
40|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.eu-footprint.org/
41 | http://www.eu-footprint.org/
42|http://www.epa.gov/safewater/databases
43[http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

44 |http://www.eu-footprint.org/

45(http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  [Rippen 2009

46|http://www.hc-sc.gc.ca

47 |http://www.eu-footprint.org/

48|http://www.hc-sc.gc.ca Rippen 2009 http://wwwp.ymparisto.fi
49|http://chimie.ineris.fr http://wwwp.ymparisto.fi

50| http://www.hc-sc.gc.ca Rippen 2009 http://wwwp.ymparisto.fi
51|http:/chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Rippen 2009

52| http://www.hc-sc.gc.ca http://wwwp.ymparisto.fi

53| http://chimie.ineris.fr http://wwwp.ymparisto.fi

54 |http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.safe.nite.go.jp/data/

55| http://www.epa.gov/safewater/databases

56| http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |Rippen 2009 Zippel et al. 2009
57|http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/ |Ahel et al. 1993 a, b

58| http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |http://www.safe.nite.go.jp/data/

59| http://www.hc-sc.gc.ca
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Lfd. Nr.

Quellen

60

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://wwwp.ymparisto.fi

61

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

62

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

63

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Nagy et al. 2002

64

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://wwwp.ymparisto.fi

65

http://www.epa.gov/safewater/databases

http://wwwp.ymparisto.fi

66

http://chimie.ineris.fr

http://wwwp.ymparisto.fi

67

http://www.epa.gov/safewater/databases

Nagy et al. 2002

68

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

69

http://chimie.ineris.fr

http://www.safe.nite.go.jp/data/

70

http://www.epa.gov/safewater/databases

71

http://www.epa.gov/safewater/databases

72

http://chimie.ineris.fr

73

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

74

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Ternes et al. 2006

75

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Ternes et al. 2006

EU-RAR 2008b

76

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

77

http://chimie.ineris.fr

Nagy et al. 2002

78

79

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

80

81

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

82

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Rippen 2009

83

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

84

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

85

http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/

86

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

87

http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/

88

http://chimie.ineris.fr

89

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
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Lfd. Nr.

Quellen

90

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

91

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://wwwp.ymparisto.fi

92

http://www.epa.gov/safewater/databases

93

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

94

http://www.epa.gov/safewater/databases

http://www.hc-sc.gc.ca

95

http://www.epa.gov/safewater/databases

96

http://www.epa.gov/safewater/databases

97

http://www.epa.gov/safewater/databases

98

99

100

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

101

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Quayle et al. 2002

102

103

http://www.epa.gov/safewater/databases

http://www.hc-sc.gc.ca

104

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://www.safe.nite.go.jp/data/

IUCLID Dataset

105

http://www.epa.gov/safewater/databases

http://wwwp.ymparisto.fi

106

http://www.epa.gov/safewater/databases

107

http://www.epa.gov/safewater/databases

108

http://www.epa.gov/safewater/databases

109

http://www.epa.gov/safewater/databases

110

http://www.epa.gov/safewater/databases

111

http://chimie.ineris.fr

112

Aheletal. 1993 a, b

113

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

114

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://www.safe.nite.go.jp/data/

115

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

http://wwwp.ymparisto.fi

116

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

117

http://www.epa.gov/safewater/databases

Rippen 2009

http://www.safe.nite.go.jp/data/

118

http://www.epa.gov/safewater/databases

119

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Rippen 2009

120

http://www.epa.gov/safewater/databases

121

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
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Lfd. Nr.

Quellen
122|http://www.epa.gov/safewater/databases
123 | http://www.eu-footprint.org/
124|http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Zippel et al. 2010
125|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |http://wwwp.ymparisto.fi
126|http://www.epa.gov/safewater/databases
127|http://chimie.ineris.fr
128|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |Rippen 2009 http://www.hc-sc.gc.ca
129|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |LANUV 2007
130|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
131|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
132|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus
133|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://wwwp.ymparisto.fi
134 |http://www.hc-sc.gc.ca http://wwwp.ymparisto.fi
135|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |Rippen 2009
136|http://www.hc-sc.gc.ca Rippen 2009
137|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |Rippen 2009
138|http://www.epa.gov/safewater/databases |http://www.hc-sc.gc.ca
139|http://chimie.ineris.fr http://www.hc-sc.gc.ca
140|http://chimie.ineris.fr Rippen 2009 http://wwwp.ymparisto.fi
141|http://www.hc-sc.gc.ca http://wwwp.ymparisto.fi
142|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |http://www.safe.nite.go.jp/data/
143|http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/
144 |http://www.hc-sc.gc.ca Rippen 2009
145]http://www.hc-sc.gc.ca Rippen 2009

146

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

147

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

148

http://www.epa.gov/safewater/databases

Bester et al. 2007

149

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

150

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/

Rippen 2009

151

http://www.hc-sc.gc.ca
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Legende:

W = Wasser

GW = Grundwasser

OW = Oberflachenwasser
k.A. = keine Angaben

Modellierung von einem oder mehreren Stoffkriterien
Stoffkenndaten entsprechen in etwa der Muttersubstanz (stetige Ergénzung)
Abschatzung nach Literaturangaben

Die Modellierung von Stoffkenndaten erfolgte mit EPI Suite (US EPA 2009).
Folgende Module wurden verwendet:

log KOW KOWIN
Wasserloslichkeit WATERNT
Bioabbau BIOWIN

Im Modul BIOWIN wurden auf BIOWIN 4 (= Primarabbau) und BIOWIN 6 (= nicht-lineares MITI Abbau Modell) zurtickgegriffen.

Die 151 Stoffe ergeben sich nach der Entfernung von anorganischen Verbindungen und identischen Stoffen unter verschiedenen Namen.
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Stoffkenndaten von Substanzen mit Nachweis im Trinkwasser
und Test
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Lfd. Nr. Gemessener Stoff Stoffgruppe Lit.-Stellen | CAS-Nr. | Wasserldslichkeit |Log Kow
Anzahl [mg/L]
1|Hexachlorendomethylentetrahydrophthalsaure |Flammschutzmittel 1]115-28-6 3.500 3,1
2[Naphthalin-2-sulfonat Monomer (Betonzusatzmittel) 1]120-18-3 60.000 0,63
3[Naphthalin-1,5-disulfonat Metabolit (Betonzusatzmittel) 1/81-04-9 1.000.000 -0,94
4[Naphthalin-1,6-disulfonat Metabolit (Betonzusatzmittel) 1]1525-37-1 1.000.000 -0,94
5[Sulfolan Lésemittel 1]126-33-0 290.000 -0,77
6|Tetraoxaspiro(5.5)undecan (TOSU) Chemikalie 1]|126-54-5 1.000.000 -0,58

Stoffkenndaten von Substanzen mit Nachweis im Trinkwasser und Test
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Lfd. Nr. DTy, Indexzahlen Index-
Quellen
[d] |Matrix 1] ls | lkow | lotso | summe K
1 50 K.A. 4 2 2 8| http://chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Rérden & Karrenbrock 2006
2 15 k.A. 4 4 2 10 [http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/  |Schmidt & Lange 2005
3 15 K.A. 4 5 2 11 [http:/chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Schmidt & Lange 2005
4 15 K.A. 4 5 2 11 [http:/chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  |Schmidt & Lange 2005
5 15 k.A. 4 5 2 11 |http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/ |LANUV NRW 2009
6 15 K.A. 4 5 2 11 [http:/chem.sis.nim.nih.gov/chemidplus/  [Kalberlah 2008
Legende:

Modellierung von einem oder mehreren Stoffkriterien

k.A. = keine Angaben

Stoffkenndaten von Substanzen mit Nachweis im Trinkwasser und Test
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