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1. Intention der Forschungsstrategie

Die Wasserchemische Gesellschaft bietet ihre Unterstiitzung bei der Erstellung nationaler und
internationaler Forschungskonzepte an, um die Wasserforschung in Deutschland und Europa auf
eine solide wissenschaftliche Grundlage zu stellen und fur die zuklnftigen Herausforderungen zu
ertlichtigen.

Dabei adressiert die Forschungsstrategie der Wasserchemischen Gesellschaft wichtige Zukunfts-
themen im Bereich der Wasserforschung. In Folge des Klimawandels missen grundlegend neue
Konzepte erarbeitet werden, die zu schnellen und nachhaltigen Lésungen flihren. Wasser- und
Gewasserqualitat sind in Deutschland ein hohes Gut, dass in der Forschung seit jeher einen hohen
Stellenwert einnahm. In der Wasserchemischen Gesellschaft sind fast 1000 Wissenschaftler aus
Deutschland, Osterreich und der Schweiz organisiert, um gemeinsam Ldsungen zu erarbeiten, die
zu einer nachhaltigen und zukunftsorientierten Wasserbewirtschaftung fihren.

Die Wasserchemische Gesellschaft beherbergt neben dem Hauptausschuss ,Analysenverfahren —
Entwicklung und Normung*“ den Hauptausschuss "Wissenschaftliche Grundlagen und
Anwendungen”, in dem Uber 100 Wissenschaftlerinnen und Wissenschaftler aus Deutschland,
Osterreich, England, Niederlanden und der Schweiz die aktuellen Entwicklungen der
Wasserforschung und Wassertechnologien in Workshops diskutieren, zusammenfihren und im
Hinblick auf ihre praktische Relevanz prifen. Um den aktuellen Herausforderungen im Bereich
Wasser begegnen zu kénnen, gilt es zukunftsweisende Technologien, Methoden und Modelle zu
entwickeln. Eine Besonderheit liegt hierbei auf interdisziplindren Ansatzen, denn das Thema
Wasser” tangiert viele unterschiedliche Fachdisziplinen. Der Hauptausschuss ,Wissenschaftliche
Grundlagen und Anwendungen*®unterteilt sich in 13 Fachausschissen, die in Abbildung 1 aufgefiihrt
sind.
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Abbildung 1: Fachausschisse des Hauptausschusses Wissenschaftliche Grundlagen und
Anwendungen, NB: nicht besetzt, Stand 27.3.2023,
a) Zweckverband, Landeswasserversorgung, Stuttgart, ® Bundesanstalt fiir
Gewasserkunde, Koblenz, D © Helmholz-Zentrum fir Umweltforschung, Leipzig, D
9 Technologiezentrum Wasser, Karlsruhe D; °Leibniz-Institut fir Gewasserokologie
und Binnenfischerei (IGB), Berlin, D. Alle weitere Institute, s. Liste der Autoren

Die Fachausschisse im Bereich Analytik beschaftigen sich mit neuen Methoden zur Identifizierung
neuer Stoffe und der Erweiterung des analytischen Messfensters (1), (6ko)toxikologische Effekte
(2), Echtzeitmessungen sowie (3) mit Werkzeugen zur Untersuchung von Umweltprozessen (4). Im
Bereich Emission werden Quellen und Transport von Spurenstoffen (5), das Verhalten von polaren
niedermolekularen Spurenstoffen (z.B. Persistenz und (Oko)Toxikologie) (6), Bildung, Verteilung
und Alterung von Mikroplastik (7), Stoffemissionen von modernen Baustoffen (8), und Verbreitung
und Verhalten von antibiotika-resistenten Bakterien (9) behandelt. Im Bereich Prozesse werden
Schwerpunkte bei biologischen Verfahren des Schadstoffabbaus (10), physikalischen Prozesse in
der aquatischen Umwelt und in der Aufbereitung (z.B. kolloidaler Stofftransport, Sorptionsprozesse,
Filtration) (11) sowie bei oxidativen Wasseraufbereitungsmethoden (12) gesetzt. Ein




Querschnittsthema stellt der Fachausschuss Wasser 4.0 und Klimawandel dar (13), der alle drei
Bereiche (Analytik, Emissionen und Prozesse) integriert. Hier werden die Auswirkungen von
Extremereignissen und die wasserwirtschaftlichen Anforderungen der Zukunft (Verflugbarkeit und
Qualitat von Ressourcen) auf die Wasserversorgung mittels digitaler Abbildungen (z.B. virtueller
Zwilling) im Bereich der Wassergewinnung, Aufbereitung und Verteilung abgeschatzt. Hiermit sollen
Handlungsstrategien zur zukunftigen Sicherung einer ausreichenden Versorgung mit qualitativ
hochwertigem Trinkwasser abgeleitet werden.

2. Einleitung

Aktuell kommt es zu vielen Veranderungen, die einen groRen Einfluss auf die Wasser-
bewirtschaftung, die Gewasserentwicklung und damit auf Trinkwassergewinnung und
Abwasserreinigung haben. Zu nennen ist beispielsweise die hohe Anzahl der Hoch- und
I R, Niedrigwasserereignisse in Flielgewassern (Brasseur and Jacob, 2017),
Pia ® die durch den Klimawandel weiter zunehmen werden (LAWA, 2017).
Uberdies hat die Covid-19-Pandemie gezeigt, wie schnell sich
Anforderungen andern konnen (Tang et al., 2021). Hygienische Aspekte
gewinnen wegen der Pandemie, aber auch aufgrund prognostizierter
Temperaturerhdhungen, der hohen und wachsenden Bevdlkerungsdichte
und der hohen individuellen Mobilitat, immer mehr an Bedeutung. Viren
und pathogene Keime kdnnen durch Flugreisende Uber weite Strecken
verbreitet werden. Die demographische Entwicklung fuhrt in Deutschland
zu einer zunehmend alter werdenden Bevolkerung (Brombach et al.,
2017). Daher ist mit neuen und steigenden Mengen an Arzneistoffen zu
rechnen (Civity, 2017; LAWA, 2017), die Uber das Abwasser in den
Wasserkreislauf eingetragen werden. Auch die zunehmende Vielfalt an
chemischen Stoffen, die durch vielfaltige Anwendungen in die Gewasser
eingetragen werden (Richardson und Ternes, 2022), beeintrachtigt nicht
nur die Biodiversitat in den Gewassern, sondern auch die Grundwasser-
bewirtschaftung und Trinkwasserqualitdt. Zum anderen flhren
Abschwemmungen von landwirtschaftlichen Flachen zu diffusen Eintragen von Stoffen wie
Pestizide, Zusatzstoffe von Spritzmitteln oder Dingemitteln.

Aus den genannten Grinden sind innovative Ldsungswege erforderlich, um die anthropogen
gepragten Wasserkreislaufe zu schitzen. Hierbei gilt es, u. a. folgende Ziele beizubehalten:

. die Verbesserung aquatischer Lebensraume mit einer hohen biologischen Vielfalt und hohen
Wasser- und Sedimentqualitaten,

° die Sicherstellung diverser Nutzungsansprtiche an Oberflachengewasser fiir Schifffahrt,
Tourismus, Kihlwasserentnahme von Kraftwerken und industriellen Anlagen,

° die Bereitstellung einer ausreichenden Menge an qualitativ hochwertigem Trinkwasser, das -
soweit moglich - mit naturnahen Verfahren gewonnen wird.

Neue Forschungsansatze der Wasserchemischen Gesellschaft konnen und werden hierfur ganz
entscheidende Beitrage liefern.

Viele Stoffe, synthetische Partikel wie Mikroplastik, aber auch pathogene und antibiotikaresistenz-
tragende Keime, gelangen in bedeutenden Anteilen tber kommunale und industrielle Klaranlagen
in die Gewasser und somit in den Wasserkreislauf (Nickel et al., 2021). Grundwasser und
Trinkwasser sind davon ebenso betroffen wie Regenwasser und Béden. Zusatzlich tragen diverse
diffuse Eintragsquellen zur Gewasserbelastung bei, beispielsweise Uber urbane Regen-
wasserablaufe oder Abschwemmungen landwirtschaftlicher Flachen (Wittmer et al., 2011). Diese
kénnen zu signifikanten Sto3belastungen fuhren, wie dies bei Pflanzenschutzmitteln, Bioziden und
Nahrstoffen aus der Gillediingung beschrieben ist (Thaler, 2019). Durch die verschiedenen
Eintragswege werden zunehmend anthropogene Stoffe und pathogene Keime in unsere Gewasser
eingetragen, wobei die Identitat vieler Stoffe und Krankheiterreger noch unbekannt ist.

Auch wenn kausale Wirkzusammenhange auf Populationsebene aquatischer Organismen nur
schwer zu verifizieren sind, gibt es deutliche Hinweise, dass stoffliche Belastungen adverse Effekte
fur Organismen und aquatische Lebensgemeinschaften in Oberflachengewassern besitzen (Kohler
and Triebskorn, 2013; Liess et al., 2021; Schwarz et al., 2017; Triebskorn et al., 2019a). Im
Trinkwasser ist das Vorkommen von anthropogenen Stoffen und Krankheitserregern aus
Vorsorgegrinden generell unerwiinscht (IfSG §37 Absatz 1), sie werden dort jedoch trotzdem
nachgewiesen (https://www.gelsenwasser.de/wasser/trinkwasseranalyse).

Gesetzliche Regelungen

Viele Oberflachengewasser werden sowohl als Trinkwasserressource (entweder direkt oder Uber
Uferfiltrat), als abwasseraufnehmendes Gewasser oder auch als Badegewasser genutzt. Die
eingetragenen Stoffe kénnen daher auch firr die Trinkwasserqualitat problematisch sein (Ubersicht
zur Wassergesetzgebung ist in BMUB/UBA (2017a) zu finden). Der Schutz des Wassers als
Okologischer Lebensraum und als Trinkwasserressource ist von essenzieller gesellschaftlicher
Bedeutung. Dies spiegelt sich in der Vielzahl von Verordnungen, Gesetzen und Rahmenrichtlinien
auf nationaler sowie europaischer Ebene wider. Die vom BMUV am 15. Marz 2023 veréffentlichte
nationale Wasserstrategie soll Antworten geben, wie wir die Wasserversorgung fir uns Menschen
und fiir unsere Umwelt in ausreichender Menge @S
und notwendiger Qualitdt sichern koénnen | -
(https://www.bmuv.de/download/nationale-
wasserstrategie-2023). Diese umfasst neben der
Verminderung von  Stoffeintragen in die
Gewasser ein breites Aktionsprogramm fur die
zuklnftigen Herausforderungen im Gewasser-
und Trinkwasserschutz (BMU/UBA, 2020). Ein
weiterer Meilenstein bildet auf nationaler Ebene
die Spurenstoffstrategie des Bundes (BMU/UBA,
2017a), die federfuhrend durch das Spurenstoff-
zentrum des Bundes am UBA zukunftig organisiert und unterstitzt wird. Auf EU-Ebene setzen die
seit Oktober 2020 verdffentlichte Chemikalienstrategie (EC, 2020) und der Null-Schadstoff-
Aktionsplan flr Wasser, Boden und Luft (Zero Pollution Action Plan) (EC, 2021) neue Malstabe.
Die neuen Strategien und Aktionsplane erganzen die Ziele der Wasserrahmenrichtlinie (WRRL),
einen guten 6kologischen und chemischen Zustand fur alle europaischen Oberflachengewasser und
Grundwasser zu erreichen.




Die EU-Trinkwasserrichtlinie ist national durch die Trinkwasserverordnung (nach IfSG §38 Absatz
1) umgesetzt (TrinkwV 2019) und beinhaltet zur Sicherstellung der Trinkwasserqualitat
mikrobiologische und chemische Parameter, Indikatorparameter wie Farbung und Geruch. Neben
der ,chemischen® Qualitat ist die ,hygienische“ Qualitédt des Wassers und der Gewasser, die zur
Trinkwassergewinnung verwendet werden, von hoher Bedeutung. Im Sinne der EU-
Badegewasserrichtlinie und der Trinkwasserverordnung (TrinkwV) ist daher der Eintrag von
Krankheitserregern zu begrenzen, auch wenn die WRRL hygienische Parameter zur Bewertung der
Oberflachengewasser bislang nicht explizit fordert.

Wasserforschung

Einen umfassenden Rahmen der Wasserforschung in Deutschland bildet der vom BMUYV initiierte
Wasserdialog, die resultierende Wasserstrategie der Bundesregierung (Leese et al., 2021) sowie
das vom BMBEF initiierte Programm ,Wasser: N, das Teil der Strategie ,Forschung flir Nachhaltigkeit
(FONA)“ ist. Den europaischen Rahmen bildet das EU- ~ P
Forschungsprogramm Horizont 2020, in dem wichtige i 4t 2 ’
europdische  Zukunftsthemen  mit  unterschiedlichen | @ i & ve
Forderinstrumenten vorangetrieben werden. Das
Forschungskonzept der Wasserchemischen Gesellschaft
konkretisiert die wasserchemischen Zukunftsthemen, um den
zukunftigen Herausforderungen wie die Auswirkungen des
Klimawandels und die Umsetzung der europaischen und
nationalen Regelungen Rechnung zu tragen. Die
Wasserchemische Gesellschaft koordiniert und initiiert in dem
Hauptausschuss ,Wissenschaftliche  Grundlagen und
Anwendungen® Forschungsaktivitdten im Bereich der
Wasserchemie. Hierzu zahlt neben der umfassenden
chemischen, physikalischen, o6kotoxikologischen und
mikrobiologischen Bewertung der Wasserqualitat ein tieferes
Prozessverstandnis von Verfahren, die im Wasserkreislauf vom Abwasser, Uber Oberflachenwasser
und Grundwasser bis hin zur Trinkwassergewinnung verwendet, bzw. eigens dafur entwickelt
werden. Hierbei ist es dem Hauptausschuss der Wasserchemischen Gesellschaft ein grofes
Anliegen, neueste Forschungsergebnisse direkt in die Praxis zu Ubertragen, um gemeinsame
Losungen mit Wasserversorgern, Abwasserverbanden und Behoérden zu erarbeiten.

3 Analytische Verfahren

3.1 Non-Target-Analytik
Autor: Wolfgang Schulz

Hintergrund

Aufgrund der vielfaltigen Anwendungen und Einsatzbereiche organischer Stoffe (u.a. Industrie- und
Haushaltschemikalien, Arzneimittel, Pflanzenschutzmittel, Kérperpflegemittel) kénnen diese in die
unterschiedlichen Umweltkompartimente gelangen. Das Verhalten von Spurenstoffen in der Umwelt
sowie in unterschiedlichen Prozessen z.B. der Abwasserreinigung, Uferfiltration oder der
Trinkwassergewinnung, ist fir ein Systemverstandnis und damit eine Risikobewertung von grolier
Bedeutung. Die bestehenden Methoden der Target-Analytik erfassen nur einen kleinen Teil der
auftretenden Stoffvielfalt, was durch das Auftreten von Transformationsprodukten (TP) etwa in der
oxidativen Wasseraufbereitung verscharft wird.

Deshalb sind Strategien und Methoden zur Detektion und Beschreibung des Verhaltens bisher nicht
beachteter Spurenstoffe und deren TP essenziell. Die Non-Target-Analytik (NTA) hat sich in
Erganzung zur Target-Analytik (TA) zu einem wertvollen Werkzeug der Wasseranalytik in den letzten
Jahren entwickelt (Hollender et al., 2017; Kiefer et al., 2021). Es liegen in den Laboratorien und bei
behdrdlichen Untersuchungsstellen groe NTA-Datenmengen von Wasserproben vor. Allerdings
gibt es hier Limitierungen in der Anreicherung und Trennung von hochpolaren Stoffen. Zur effektiven
Nutzung der bundesweit anfallenden NTA-Daten sind neue Ansatze der Kommunikation und
Datenauswertung erforderlich. Dabei missen Probleme wie z. B. das Vorhandensein toxischer
Substanzen im Wasserkreislauf schnell erkannt werden, die relevanten Substanzen priorisiert
werden und die Substanzidentifikation mit Unterstitzung von Metadaten beschleunigt werden. Die
stofflichen Informationen der TA/NTA sind aber fir eine Bewertung und Priorisierung derzeit noch
nicht hinreichend, da die (6ko)toxikologische Einschatzung fehlt. Deshalb sind komplementar
ausreichend empfindliche Methoden zur Erfassung der Wirkung in Wasserproben erforderlich. Die
zunehmende Anzahl von verfugbaren und nebeneinanderstehenden Einzelergebnissen in einer
Probe stellen eine Herausforderung fir den Vollzug und die Malinahmenableitung dar. Es missen
.BUndelungsansatze® erarbeitet werden, die eine sachgerechte Umsetzung der Ergebnisse in
Vollzugshandeln ermdglichen.

Forschungsliicken

Die Auswertung von Analysendaten basierend auf der NTA erfolgt im Wesentlichen
problemorientiert mit lokalem Bezug, wodurch nur ein Bruchteil der Information in den erhobenen
Daten genutzt wird. Diese Informationen kénnen aber beispielsweise bei Uberregionalen
Fragestellungen aktuell oder zukinftig von Nutzen sein. Die Entwicklung einer gemeinsamen
Austauschplattform fur Non-Target-Daten sowie eines Informations- und Auswertesystems mit
Einbindung intelligenter Auswertealgorithmen ist flr eine effektive Nutzung der Daten erforderlich.
Dadurch kann man sowohl lokal, regional als auch bundesweit das Spurenstoffvorkommen zu
beschreiben sowie Quellen und Ursachen zu erkennen.

Es werden Analysenmethoden, die einen weiten Polaritatsbereich der organischen Spurenstoffe
abdecken, bendétigt. Fur die Analytik hochpolarer Verbindungen fehlen derzeit noch geeignete
Analysenmethoden (inkl. Probenanreicherung). Die Zuordnung von Molekilstrukturen zu




detektierten Signalen stelltim Spurenbereich immer noch eine besondere Herausforderung dar. Eine
Steigerung der Empfindlichkeit molekilspektroskopischer Methoden, beispielsweise der NMR-
Spektroskopie, kénnte hierbei helfen. Neben dem weiteren Ausbau von unterstlitzenden
Datenbanken ist die Weiterentwicklung von in-silico-Methoden zur Spektren-Interpretation sinnvoll.
Auch die Weiterentwicklung der Messmethoden beispielsweise der lonenmobilitdt sind mdgliche
Innovationen zur Erleichterung der Identifizierung organischer Spurenstoffe.

Die bisherige Herangehensweise bei der Beschreibung und Bewertung von Technik- und
Umweltprozessen ist Uberwiegend substanzorientiert. Es wird dabei das Reaktionsverhalten
unterschiedlicher ausgewahlter Substanzen in einem Prozess mit Methoden der NTA untersucht
(Bader et al., 2017). Dies erfolgt mit dem Ziel ein besseres Prozessverstandnis zu entwickeln und
Einflussmoéglichkeiten zu erkennen. Diese substanzorientierte Betrachtungsweise ist durch eine
wirkungsorientierte Betrachtungsweise zu erganzen (Brack, 2003; Brack et al., 2016). Die NTA liefert
Informationen Gber bekannte und unbekannte (nicht identifizierte) Substanzen. Zu deren Bewertung
sind Bioassays beispielsweise kombiniert mit einer Probenfraktionierung erforderlich (Stitz et al.,
2020). Daher mussen die Moglichkeiten des kombinierten Einsatzes von wirkungsbasierten und
substanzbasierten Methoden zur Charakterisierung und Optimierung von Prozessen genutzt und
weiterentwickelt werden. Eine Methode fir die Ermittlung der Wirkung ist die Wirkungsbezogene
Analytik (WBA) unter Einsatz der High Performance Thin Layer Chromatography (HPTLC). Die
kombinierte Datenauswertung von Substanz- und Wirkdaten erfordert die Entwicklung erweiterter
Algorithmen beispielsweise unter Einbezug von statischen Methoden oder zukiinftig auch Ansatze
der kunstlichen Intelligenz (KI).

e Informationssystem/Expertensystem

o Organische Spurenstoffe in der Umwelt = =z

0 - Q
£ 538 =583
g 8284
2858k 5339
DL G E o 3227
:w.[—nﬁc E 'g‘

=T g7 S Boog

§ Eﬁu.l_g MEEE

2 23%

L

Abbildung 2: Schematische Darstellung des Forschungsbedarfs im Bereich Non-Target-Analytik
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Zukunftsthemen

o Entwicklung von Methoden zur Aufkonzentrierung hochpolarer Substanzen.

o Erweiterung der NTA um hochpolare Substanzen durch Optimierung der chromato-
graphischen Trennung (z. B. SFC, HILIC, IC, CE).

o Harmonisierung, Standardisierung und Normung der NTA und des Datenaustausches fir eine
bessere Vernetzung und kollektive Datennutzung (Schwarmintelligenz) (Schulz et al., 2019).

o Neue Techniken zur Identifizierung von Spurenstoffen und Transformationsprodukten

o Automatisierung der Analytik und Datenverarbeitung

o Analytik vor Ort (Online) zur zeitnahen Zustandserfassung (z. B. von Gewassern) v.a. mit LC-
HRMS

o Methodenentwicklung zur Erfassung der Veranderung der Wirkung bei Prozessen fir
Einzelsubstanzen, Substanzgemische und Realproben. Verbesserung der Empfindlichkeit der
Bioassays (ng/L-Bereich) und Erweiterung der Endpunkte der WBA.

o Entwicklung einer kombinierten Auswertestrategie fir NTA- und Wirkungsdaten auch unter
Nutzung von KI mit Einbindung von Metainformationen aus dem untersuchten Prozess.

. Erarbeitung von Ansatzen zur Aggregation von Einzelergebnissen mit dem Ziel, geeignete
Kennzahlen fir die Ableitung von Malihahmen zu gewinnen.

o Definition von Zielfunktionen zur Optimierung des analytischen Prozesses unter Nutzung von
Wirkung und Substanzinformation. Ermittlung von Prozessgrenzen zur Beurteilung der
Resilienz beispielsweise im Hinblick auf Wasserextremereignisse.

11



3.2 (Oko)toxikologische Verfahren
Autoren: Jochen Kuckelkorn, Sabrina Schiwy und Rita Triebskorn

Hintergrund

Far Trinkwasser schreiben das Bundesministerium fur Gesundheit und das Umweltbundesamt
(UBA) in dem gemeinsamen Bericht an die Verbraucherinnen und Verbraucher tber die Qualitat von
Wasser fur den menschlichen Gebrauch (Trinkwasser) in Deutschland (2017-2019), dass die
Qualitdt des Trinkwassers als gut bis sehr gut bewertet g

werden kann (UBA, 2021). In Gber 99 % der untersuchten
Proben zu den Parametern der Trinkwasserverordnung
(TrinkwV) wurden die gesetzlichen Anforderungen, d.h. die
Grenzwerte eingehalten. Wasserversorger untersuchen die
Roh- und Trinkwasser zuséatzlich auf weitere Substanzen, die
nicht in der TrinkwV verankert sind z.B. Spurenstoffe wie
Arzneimittel, Roéntgenkontrastmittel, Duftstoffe in Koérper-
pflege- und Reinigungsmitteln, Biozide, Flammschutzmittel,
poly- und perfluorierte Alkylsubstanzen (PFAS) sowie Stoffe mit hormonahnlichen Wirkungen. Diese
Substanzen liegen in Konzentrationen haufig unterhalb toxikologisch bzw. gesundheitlich
bedenklicher Wirkschwellen vor. Allerdings gibt es Ausnahmen wie beispielsweise PFAS, die
aufgrund ihrer hohen Persistenz in der Umwelt akkumulieren und bereits niedrige chronische
Expositionen immuntoxisch wirken kénnen (DeWitt et al., 2019, Dembeck und Lordo, 2022). Eine
stetige Weiterentwicklung der toxikologischen Bewertung dieser Substanzen ist aus Vorsorgesicht
jedoch von groRRer Bedeutung. Neben den Trinkwasserleitwerten, die auf soliden chronischen
Tierversuchsdaten oder epidemiologischen Studien beruhen, findet das Konzept der
Gesundheitlichen Orientierungswerte (GOW) breite Anwendung (UBA, 2003). Das UBA hat 2018
einen Leitfaden veroffentlicht, in dem verschiedene zellbasierte Bioassays vorgeschlagen werden,
mit denen die Endpunkte Gentoxizitat, endokrine Wirkungen und Neurotoxizitdt untersucht und
gemal GOW-Konzept bewertet werden kénnen (UBA, 2018). Diese Teststrategie wird fortlaufend
erweitert und aktualisiert, so dass neue Entwicklungen, z. B. PMT (persistente, mobile, toxische
Substanzen) insbesondere PFAS, sicher und valide bewertet werden kénnen.

Fur Oberflachengewasser wurde der nach EU-WRRL geforderte gute 6kologische und chemische
Zustand europaischer Gewasser bislang nicht erreicht. Neben strukturellen Defiziten und
Nahrstoffbelastungen sind hierfir auch Umweltchemikalien verantwortlich (UBA, 2017).

Gewasserorganismen sind zeitlebens, d. h. kontinuierlich dem gesamten Spektrum an Stoffen im
Gewasser ausgesetzt, von denen aber nur ein Bruchteil mittels chemischer Analytik Gberwacht wird
(v. a. prioritare und flussgebietsspezifische Stoffe, Stoffe der Watchlist und weitere landesbehdrdlich
Uberwachte Stoffe). Viele der nachgewiesenen toxischen Substanzen treten zwar in geringen, aber
dennoch oft wirksamen Konzentrationen auf. Im Zuge des Klimawandels ist es zudem abzusehen,
dass es durch den Wechsel von Durreperioden/Trockenwetter und Starkregenereignissen die
Qualitat der Stoffmischungen sich insgesamt andert und starke Schwankungen aufweist (Launay et
al., 2015; Launay, 2018; Shuliakevich, 2022). Hinzu kommen fur Gewasserorganismen zusatzliche
Stressoren wie z. B. erhOhte Temperatur oder Sauerstoffmangel.

Die Werkzeuge, die derzeit in der prospektiven und retrospektiven Umweltrisikobewertung von
Chemikalien eingesetzt werden, sind nur unzureichend geeignet, diese komplexen Belastungen im
Freiland abzubilden bzw. frihzeitig Warnsignale zu erkennen, bevor es zum Artenaussterben
kommt. Bei der Beurteilung der biologischen Qualitdtskomponenten werden in der Regel Metrics auf
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biozénotischer Ebene, wie z.B. der Saprobienindex beurteilt, die in den meisten Fallen keine
Indikationskraft fur toxische Chemikalien besitzen. Da viele in der Umwelt vorkommenden Stoffe
(z.B. Arzneimittel, Pflanzenschutzmittel) sehr spezifische Wirkmechanismen besitzen, fihren diese
in den meist in der Umwelt vorkommenden Konzentrationen in der Regel nicht zu akut toxischen
Effekten, kdnnen aber durchaus die Vitalitat von Organismen und dadurch langfristig auch das
Fortbestehen ganzer Populationen negativ beeinflussen (Kdhler et al., 1998; Liess et al., 2021;
Schwarz et al., 2017). Dies ist besonders der Fall, wenn z.B. bei Niedrigwasserphasen, zu viele
Stressoren gleichzeitig auf bereits geschwachte Organismen einwirken. Grole Fischsterben sind im
Zuge dessen nicht selten der Fall. Vor diesem Hintergrund ist es wichtig, nicht nur die Prasenz von
Organismen als Guteindikator zu verwenden, sondern auch deren Gesundheitszustand zu
bewerten.

Ein weiteres Problem besteht darin, dass die Umweltrisikobewertung von Chemikalien in der Regel
nur Wirkungen von Einzelsubstanzen betrachtet und Effekte von Transformationsprodukten bzw.
Interaktionen mit anderen Stoffen/Stressoren aufler Acht gelassen werden. Zudem stehen
Standardtests mit oft wenig sensitiven Modellorganismen im Vordergrund (Algen, Daphnien,
Fische), wobei vor allem apikale Wirkendpunkte (Tod, Wachstum, Fortpflanzung) von Bedeutung
sind. Suborganismische Interaktionen (Biomarker) von Stoffen finden auch hier selten
Berticksichtigung.

Sowohl bei der prospektiven als auch der retrospektiven Risikobewertung kommt es somit zu einer
Unterschatzung des Risikos fiir Freilandorganismen. Die Untersuchungen biologischer Wirkungen
auf unterschiedlichen biologischen Ebenen mit effektbasierter Analytik, die, je nach Methode, sowohl
spezifische Effekte als auch Auswirkungen komplexer Mischungen inkl. Transformationsprodukte
aufzeigen kann, sind aus diesem Grund essenziell flr eine realistischere Umweltrisikobewertung der
Zukunft (Brack et al., 2017; Triebskorn et al., 2019b).

Forschungsliicken

) Zellbasierte Bioassays zur Bewertung von PMT-Substanzen (insbesondere PFAS),
wirkungsorientierte Konzepte fir Mischungstoxizitat sowie die Module Neurotoxizitat und
Endokrine Wirkungen sind fiir das Trinkwasser noch nicht vollstandig optimiert.

. Die Einbindung von in silico Modellen (Quantitative Structure Activity Relationship, QSAR) bei
der Trinkwasserbewertung befindet sich in der Entwicklung.

. Suborganismische Effekte, die Auskunft Uber die Vitalitdt von Gewasserorganismen geben,
sind in der Gewasseruberwachung kaum etabliert.

o Daten zu Langzeiteffekten von Spurenstoffen bei sensitiven Arten sind selten vorhanden.

o Auswirkungen von Multistressoren auf Gewasserorgansimen in Zeiten des Klimawandels sind
wenig untersucht.

) Zusammenhange zwischen Wirkpotenzialen in der Umwelt, suborganismischen Effekten bei
exponierten Organismen und deren Relevanz fur Freilandpopulationen sind kaum untersucht.

. Umweltqualitatsnormen existieren nur fur sehr wenige Stoffe.

o »=~omics-Techniken® sind noch nicht weit genug entwickelt, um robuste Aussagen zu erlauben

. Experimentelle Zugédnge und Modellierungsansatze, durch die Effekte komplexer
Stoffmischungen nachgewiesen werden kénnen, sind wenig etabliert.

o Langfristige Auswirkungen einer verbesserter Abwasserreinigung und weitergehender
Regenwasserbehandlung auf Okosysteme sind derzeit nur in Einzelfallen nachgewiesen.
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Zukunftsthemen

Trinkwasser

Weiterentwicklung von Methoden zum Nachweis stoffgruppenspezifischer, Mode of Action
(MOA)-basierter Wirkungen

Erweiterung des Moduls Neurotoxizitat zur Abbildung organspezifischer Wirkungen, z.B. bei
Effekten auf die Blut-Hirn-Schranke mittels Ko-Kulturen

Erweiterung des Moduls Endokrine Wirkungen. Bisher werden hauptsachlich Biotests zu
dstrogenen und androgenen Effekten vorgeschlagen.

Bewertung von physiko-chemischen Faktoren (PM) im Sinne der Minimierung und
Nachhaltigkeit.

Entwicklung und Etablierung neuer Biotests zur Bewertung von Effekten durch PFAS
Nutzung von in silico Modellen zur Vorhersage von méglichen Effekten grol3er Stoffgruppen
und damit effektiverer Einsatz der vorhandenen Ressourcen

Oberflachenwasser

Weitergehende Standardisierung effektbasierter Werkzeuge fir die Umweltrisikobewertung
Festlegung von 6kotoxikologischen Orientierungswerten (GOW-OKO) fiir haufig
nachgewiesene und/oder relevante Stoffe und Stoffgruppen entsprechend des GOW bei der
Trinkwasserwasserbewertung

Effektbasiertes Spurenstoff-Monitoring als Teil der WRRL: Parallele Erhebung von
biozénotischen, organismischen und suborganismischen Daten; Kombinierter Einsatz von in
vitro- und in vivo-Tests flir Wirkpotentiale und Biomarkern

Weiterentwicklung von Methoden zum Nachweis stoffgruppenspezifischer, MOA-basierter
Wirkungen

Integration effektbasierter Tools ins Abwasserabgabengesetz

Untersuchung der Toxizitat von Mischungen

Etablierung einer effektbasierten Methodenpalette zur Bewertung der Auswirkungen von
MalRnahmen aus dem Spurenstoffdialog (4. Reinigungsstufe, Mallnahmen an der Quelle) auf
Okosysteme; Nachweis méglicher schadigender Effekte durch Ozonung

Weiterentwicklung von -omics-Methoden

Erstellung von AOPs (adverse outcome pathways) fiur mdglichst viele Substanzen zur
Generierung von Plausibilitdts-, bzw. Kausalitdtsketten zwischen in vitro- und in vivo-
Ergebnissen sowie zwischen Effekten auf suborganismischer Ebene und apikalen Endpunkten
(Ursache-Wirkungsbeziehungen)

Integration neuer Parameter (Nicht-Modellarten; suborganismische Endpunkte) in die
Umweltrisikobewertung

Neue Ansatze zur Bewertung von Multistressoren

Berlicksichtigung von ,,confounding factors® (Drittvariablen, wie pH-Wert und Temperatur) bei
der Ableitung von Grenzwerten
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Abbildung 3: Schematische Darstellung des Forschungsbedarfs im Bereich (6ko)toxikologische
Verfahren; * Starkregen (veranderte Stoffqualitat und -Quantitat), Trockenwetter
(erhdhte Temperatur, geringerer Sauerstoffgehalt, hdhere Stoffkonzentration)

3.4 Sensoranalytik

Autoren: Gunther Proll und Michael Seidel

Hintergrund

Wasseranalytik mit Sensoren bietet die Mdglichkeit, spezifische Parameter einfach, kostengunstig
und unabhangig vom Einsatzort analytisch zu erfassen, was im lIdealfall ein kontinuierliches
Monitoring erlaubt. Es wurden grofRe Fortschritte sowohl bei kommerziellen Sensoren als auch bei
anwendungsbezogenen Sensorentwicklungen in der Akademia
geleistet, die heute schon eine groRe Bandbreite an Parametern bei
Mikroorganismen und Viren (Karthe et al., 2016; Pilevar et al., 2021),
Schwermetallionen (Zulkifli et al., 2018), Pestiziden (Bosch-Orea et al.,
2017), organische und anorganische Verbindungen abdecken (Barocio
et al., 2021). Bei den bereits kommerziell verfUgbaren Sensoren
wurden allerdings bisher nur wenige Parameter als Hand-held
Versionen verfugbar gemacht. Des Weiteren entstehen durch aktuelle
Limitierungen der einzelnen Technologien in vielen Fallen
Einschrankungen in der praktischen Einsatzfahigkeit unter realen
Bedingungen z.B. durch ungenigende Nachweisgrenzen/Be-
stimmungsgrenzen und Regenerierbarkeit (z.B. Sensoren flr
Mikroorganismen, Arzneimittelriickstande oder Pestizide), den Bedarf
an umgebender Infrastruktur (betrifft fast alle Sensortypen) oder durch die Notwendigkeit der
Betreuung durch Fachpersonal mit groRer Hands-on-Time (z.B. wirkungsbezogene Analytik). Dabei
bietet gerade der Einsatz von Sensoren und deren intelligenter Vernetzung in Kombination mit den
neuen Mdglichkeiten der Kl (Ullo and Sinha, 2020) eine ideale Perspektive, um sowohl lokale,
regionale als auch Uubergreifende raumliche und zeitliche Veranderungen von Ist-Zustanden
zusatzlich zur etablierten Analytik kontinuierlich zu erfassen. Daraus lieRen sich eine verbesserte
Reaktion/Regelungen z.B. fur Betriebsablaufe in der Wasserwirtschaft bzw. der Steuerung
bestimmter Infrastruktur ableiten, was wiederum die Nachhaltigkeit unserer Ressourcennutzung
verbessern kann.

M
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Forschungsliicken

Parameter und analytische Qualitat:

. Einfacher und sicherer Nachweis von Mikroorganismen / Pathogenen (Bakterien und Viren)
aus verschiedenen Wasserproben unter Berlicksichtigung der notwendigen automatisierten
Probenahme, Probenvorbereitung und Aufkonzentrierung.

. Unterscheidung von vermehrungsfahigen und toten Mikroorganismen sowie kostenglinstigere
und wartungsarmere Sensoren mit schnelleren Ansprechzeiten.

o Biosensoren fur die Quantifizierung von Mikroschadstoffen, wie z.B. Arzneimittelriickstanden,
Endokrine Disruptoren, anthropogenen Spurenstoffen oder Toxine.

o Mangel an geeigneten Erkennungsstrukturen; ungenigende Stabilitat / Regenerierbarkeit.

. Gruppenspezifische Erkennungsstrukturen (wie z.B. die ADDA Gruppe bei Microcystinen), die
die Quantifizierung von Substanzklassen ermdglichen.

) Mikrosensoren zur Bestimmung von anorganischen Parametern im Wasser, wie z.B. Nitrat,
Phosphat, Ammonium missen fiir die Anwendbarkeit hinsichtlich Handhabbarkeit, Robustheit,
Genauigkeit und Feldtauglichkeit weiterentwickelt werden.

Miniaturisierung und Parallelisierung zur Vereinfachung der Betriebsanforderungen:
. Reduzierung des Energiebedarfs, der Baugrélie und Verbesserung der Benutzerfreundlichkeit
/Robustheit fir eine bessere Feldtauglichkeit bei niedrigen Kosten.

Dateniibertragung, Datenmanagement und Vernetzung fiir Wasser 4.0:

o Intelligente Vernetzung von Sensoren als Grundvoraussetzung fir die Nutzbarmachung von
Sensordaten zusammen mit anderen analytischen Datenquellen.

. Einbindung von Metadaten und Einsatz von KI-Methoden bzw. ,Machine Learning® zur
Entwicklung von Wasser 4.0. fur Trendanalysen und Frihwarnsysteme.

Zukunftsthemen

Uberfithrung neuer Sensortechnologien in ihre Anwendbarkeit fiir wasserchemische

Analysen:

. Weiterentwicklung der Endproduktkontrolle hin zur Prozesskontrolle.

. Kl-basierte Aus- und Bewertungsstrategien flr die Modellierung lokaler Zustande und fir die
Vorhersage von kritischen Betriebszustanden und Szenarien. Online-Sensorik wird
zusammen mit datengetriebenen Modellen zur Prozesssteuerung weiterentwickelt. Intelligente
Steuerung kritischer Infrastrukturen der Wasserwirtschaft (z.B. 4. Reinigungsstufe von
Klaranlagen). Automatisierte Erkennung von Sensorfehlanzeigen oder Guteveranderungen.

Monitoring von Spurenstoffen, Mikroplastik und Mikroorganismen:

. Polare Stoffe (insb. Arzneimittelriickstande), die Klaranlagen passieren kénnen und damit die
Trinkwassergewinnung erschweren machen.

. Monitoring von Mikroplastik durch Sensoren

. Sensoren fiir die Uberwachung von Mikroorganismen

. Reduktion der Keimzahl, Identifizierung von Pathogenen (Bakterien und Viren bzw.
Bakteriophagen), Charakterisierung bestimmter Eigenschaften wie z. B. Antibiotika-
resistenzen.
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Sensoren fiir die wirkungsbezogene Analytik in Kombination mit klassischer Analytik und
der Non-Target Analytik:

. Biosensoren mit Erkennungsstrukturen wie z.B. Rezeptoren zur Erfassung von
Summenparameter (entsprechend Wirkpotenzial) fir die einfache Einordnung der Wirkung
(z.T. auch Toxizitat) von neu auftretenden Substanzen und deren Abbauprodukte bzw. fir die
Risikobewertung von kleinen Wirkstoffmolekilen und deren Abbauprodukte/Metabolite.

Intelligente
Vernetzung
T 1Kl
Monitoring von Mikroorganismen, Nitrat, Phosphat,

Pestiziden, Arzneimittelriickstdnden, pH, Triibung etc.

| uesiuequerea pun sjiepoi ‘usiepeen |

Abbildung 4: Forschungsthemen im Bereich der Sensoranalytik mit Wasser 4.0.

3.5 Umweltisotope - Substanz-spezifische Stabilisotopenanalytik zur
Charakterisierung von Herkunft und Transformation von Schadstoffen
Autoren: Martin Elsner, Thomas Hofstetter und Daniel Hunkeler

Hintergrund

Fir eine Bewertung von Chemikalien in Grund- und Oberflachenwasser ist nicht nur deren
- ldentifizierung und Quantifizierung wichtig, sondern ebenso Herkunft und
e Abbauverhalten. Die Substanz-spezifische Isotopenanalytik (,Compound-
' specific Isotope Analysis®, CSIA) misst natiirlich vorkommende stabile
Isotopenverhaltnisse und liefert damit Information, die Gber die qualitative und
quantitative Analytik gangiger massenspektrometrischer Verfahren hinausgeht.
Als isotopischer Fingerabdruck® geben Isotopenverhaltnisse wie '3C/'2C,
SN/™N, 37CI/*°Cl oder 2H/'H Auskunft tiber unterschiedliche Quellen der gleichen
Chemikalie, und deren Anderungen kénnen als ,isotopischer FuBabdruck® als
Indiz fur unterschiedliche Abbaureaktionen dieser Substanz dienen (Jochmann
and Schmidt 2015, Maier et al. 2014, Maier et al. 2016, Schmidt and Jochmann
2012). Mit dieser Zuordnung von Quellen/Vorgangerverbindungen (,precursors®)
bzw. Um- und Abbaureaktionen stellt die Isotopenanalyse eine wichtige
Erganzung des umweltanalytischen Portfolios dar. Wahrend der Ansatz in der
Bewertung von Nitratbelastungen und Altlasten flir einzelne Substanzklassen
bereits etabliert ist, sind Anwendungen zum Verhalten von Spurenschadstoffe wie Pestizide und
Pharmazeutika sowie zur Charakterisierung von Transformationsreaktionen noch in der Erkundung.

17



Forschungsliicken

Aktuelle Forschungsliicken der CSIA lassen sich anhand des Bezugs zu Praxis und Forschung in
drei Gruppen einteilen (s. auch Tabelle 1).

a)

In wichtigen Bereichen wie der Altlastenbeurteilung und Hydrologie, ist die Isotopenanalytik
ausgereift und erméglicht anwendungsorientierte Untersuchungen von Herkunft und/oder
Transformation von Stoffen. Dazu gehoren die 2H und 80O Quellensignaturen zur Bestimmung
der Wasserherkunft, "®N und '®0O Analytik von Nitrat, sowie CSIA diverser organischer
Schadstoffe. Etablierte analytische Verfahren erlauben 2H-,'>N-Analysen im ppm Bereich und
BC- und ¥CI-CSIA im ppb Bereich wie sie typischerweise in Altlasten auftreten. Fir
Benzininhaltsstoffe (BTEX, MTBE), chlorierte Lésemittel (PCE, TCE, cis-DCE, Vinylchlorid,
Chloroform, Tetrachlorkohlenstoff) und Sprengstoffe (TNT, Nitroaromaten) sind analytische
Verfahren nicht nur routinemaRig verfigbar, sondern es gibt auch zahlreiche
Anschauungsbeispiele fur Quellenzuordnung und zum Aufzeigen von natirlichem Abbau an
kontaminierten Standorten. Weitergehender Handlungsbedarf besteht hinsichtlich der
Unterstitzung von Anwendern wie Ingenieurbiros und Behorden: vielfach werden die
Méglichkeiten von CSIA noch zu wenig ausgeschopft, um im Rahmen einer Altlastensanierung
den Beweis fur naturlichen Abbau zu erbringen und damit gesetzliche Vorgaben zu erflllen.
Helfen kénnen hier einfach zugangliche Verzeichnisse von Isotopenlaboratorien und deren
Expertise, sowie Weiterbildung und anwenderfreundliche IT-basierte Interpretationshilfen.

Die laufende Forschung hat zum Ziel, CSIA auch fur die Herkunft und Abbau von
Spurenstoffen aus der Landwirtschaft und dem urbanen Wasserkreislauf zu entwickeln. Die
Machbarkeit der Konzepte wurde an einzelnen Fallstudien gezeigt, und fir zahlreiche
Pestizide existieren bereits analytische Methoden. Aktuell sind Konzepte zur Verbesserung
der Sensitivitat und Selektivitat analytischer Verfahren und bezlglich der Interpretation
beobachteter Isotopenfraktionierung notwendig. Wichtig ist dies besonders fur die
Isotopenanalytik von Spurenstoffen (Pestizide, Pharmaka, Haushaltschemikalien) welche in
Gewassern in sehr viel niedrigeren Konzentrationen vorkommen als Industriechemikalien in
Altlasten. Dies erfordert einerseits selektive Anreicherungsverfahren fir generische
Probenaufbereitungs- und Analyseprotokolle. Anderseits liegt ein Fokus auf Prozessstudien,
um Isotopenfraktionierung in lebenden Organismen abhangig von niedrigen Konzentrationen
und Enzymaktivitdt zu verstehen. Eine Erweiterung des Verstandnisses uber
isotopenfraktionierende Prozesse und mogliche Quellensignaturen von Schadstoffen ist von
besonderer Bedeutung flr die Interpretation von Isotopensignaturen von historischen Boden-
und Sedimentkontaminationen, wo sich die Frage stellt, inwieweit aus gebundenen
Ruckstanden Langzeitquellen entstehen.

Perspektivisch gilt es, das Substanzspektrum flr CSIA kontinuierlich zu erweitern (weitere
Verbindungen und weitere Elemente (z.B. Cl, Br, S)). Dies betrifft wichtige Substanzklassen
wie poly- und perfluorierte Alkylsubstanzen (PFAS), Antibiotika und Flammschutzmittel, aber
auch Substanzen, die wahrend Aufbereitungsverfahren in technischen Systemen erst
entstehen. Isotopenanalysen zur Beurteilung der Trink- und Abwasseraufbereitung zeigen,
dass Desinfektionsnebenprodukte wie halogenierte Kohlenwasserstoffe und Nitrosamine
Schlisse auf deren Bildungsprozesse zulassen. Da diese Substanzen aus verschiedenen
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Quellen mit unbekannter isotopischer Zusammensetzung gebildet werden, gilt es, sowohl
Quellensignaturen (reaktive Gruppen in organischem Material, typische anthropogene
Chemikalien) als auch die Isotopenfraktionierung der Bildungsprozesse zu charakterisieren.

Als Vision fir die Zukunft liegt die Herausforderung schlieBlich darin, Isotopenverhaltnisse
nicht nur im Mittel GUber molekulare Strukturen zu bestimmen, sondern neue analytische
Ansatze zu entwickeln, welche Isotopeninformation an einzelnen molekularen Positionen
zuganglich machen. Das Beispiel aus den Lebensmittelwissenschaften, wo die Verfligbarkeit
gréRerer Probenmengen eine solche Analytik bereits ermdglicht hat, zeigt, dass die
Reichhaltigkeit der zusatzlichen Information einem Quantensprung fir Quellenzuordnung und
Reaktionsaufklarung gleichkame.

Tabelle 1: Forschungsliicken im Bereich der Stabilisotopenanalytik

Stoffklassen und Kenntnisstand

Zielsetzungen Isotopen

Interpretation und
Isotopen-

Analytik .
effekte Modellierkonzepte

Quellensignaturen zur Isotope in Wasser

Bestimmung der Wasserherkunft | *H und ®O

(a)
Treibstoffe,

CSIA zur Untersuchung von Industriechemikalien u.
Herkunft und Abbau von Zusatzstoffe, Sprengstoffe,
Chemikalien bei Altlasten (a) POPs (legacy pollutants)

13C, ZH, 15N, 37C|

CSIA zur Untersuchung von Pestizide. Pharmaka
Herkunft und Abbau von Haushaltschemikalien, POPs, ]
Spurenstoffen aus etc
der Landwirtschaft und dem 5e .ZH 15N, 370
urbanen Wasserkreislauf (b) o

CSIA Unt h Mechanismen der Bildung von
ZUr N7 ersuchng von Desinfektionsnebenprodukten
Abbau und Bildung von Stoffen p

. . (z.B. NDMA) von Pestiziden,
in technischen Systemen Pharmaka, Haushalts-/ -

Industriechemikalien, etc.
13C, 2H, 15N, 37C|, 81Br

(Trinkwasser-
Abwasserbehandlung) (c)

*Gran: hoch, gelb: mittel, rot: gering
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Zukunftsthemen

. Erweiterung des Substanzspektrums von CSIA fir weitere Verbindungen (PFAS, Antibiotika,
Flammschutzmittel) und neue Elemente (ClI, Br, S).

. Nutzen von CSIA, um Transformationen in technischen Aufbereitungssystemen wie die
Bildung von Desinfektionsnebenprodukten besser zu verstehen.

. Steigerung der analytischen Empfindlichkeit von CSIA durch selektive Anreicherungs-
verfahren mit generischen Probenaufbereitungs- und Analyseprotokollen.

° Prozessstudien, um Isotopenfraktionierung beim biologischen Abbau in lebenden Organismen
abhangig von niedrigen Konzentrationen und Enzymaktivitat besser zu verstehen.

. Anwendung der CSIA zur Interpretation von Isotopensignaturen in historischen Boden- und
Sedimentkontaminationen (gebundene Riickstanden als Langzeit-Kontaminationsquellen?)

. Positions-spezifische Isotopenanalytik zur vollen Erschliefung isotopischer Information in
organischen Schadstoffmolekdlen.

o Unterstutzung von Anwendern (z. B. Ingenieurburos und Behdrden), um CSIA als Methode
fur die Unterscheidung von Abbau- und Verteilungs-/Verdinnungsprozessen zu ermdglichen.

Einsatz in tiefen Konzentrationen,
Multielement-lsotopenanalytik

Reaktions-
mechanismen
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Abbildung 5: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich Stabilisotopenanalytik
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4 Emissionen

4.1 Ausbreitung und Transport organischer Spurenstoffe in der aquatischen Umwelt
Autorin: Gudrun MalRmann

Hintergrund

Eine unubersichtliche Anzahl verschiedenster Chemikalien wird auf unterschiedlichsten Pfaden und
aus einer Vielzahl an Quellen in den Wasserkreislauf eingetragen (Arman et al. 2021, Karakurt et al.
2019, Schwarzenbach et al. 2010). Eine genaue Quantifizierung dieser Soman LT Wemélia

Eintrage ist oftmals schwierig (Wang et al. 2020). Mit Blick auf die
punktuellen Eintrage von Spurenstoffen in den Wasserkreislauf sind vor
allem die kommunalen und industriellen Klaranlagen zu nennen, die
geklarte Abwasser in FlieRgewasser abgeben (Michael et al. 2013,
Tran et al. 2018). Diese Quellen sind bekannt und am ehesten
quantifizierbar. Eintrage aus anderen punktuellen Quellen wie der
Eintrag von Chemikalien aus Altlasten z.B. an Altstandorten, durch
undichte Abwasserleitungen, Oltanks o. A. sind per se unbeabsichtigt
und deshalb oft (zunachst) nicht bekannt und weniger gut untersucht.
Im Gegensatz zu den Punktquellen sind diffuse Eintrage, z.B. von
Pflanzenschutzmitteln oder Bioziden aus der Landwirtschaft oder Siedlungen nur sehr schwer zu
quantifizieren. Bei starkem Oberflachenabfluss, z.B. nach Starkregenereignissen, kdnnen diese
Substanzen plétzlich in die Flielkgewasser eingetragen werden und zu pulsartigem Auftreten in
Gewassern flihren (Reichenberger et al. 2007).

UL U HEHB LU

Chemikalien kdnnen auch tUber den Boden in das Grundwasser und schlie3lich in die oberirdischen
Gewasser eingetragen werden (Lapworth et al. 2012). Neben der Schwierigkeit Quellen eindeutig
zu identifizieren und zu quantifizieren wird eine Interpretation von Eintragspfaden und dem sich
anschlielRenden Verhalten (Mobilitat und Transformation) in der Umwelt auf diesem Pfad durch die
Tatsache erschwert, dass die Verweilzeiten im Untergrund oftmals sehr hoch sind (Lapworth et al.
2012). Die Aufenthaltszeiten in den unterschiedlichen Umweltkompartimenten variieren sehr
deutlich: Wahrend die Aufenthaltszeit von Wasser in der Atmosphéare und in FlieRgewassern eher
in der Grolkenordnung von Tagen liegen, sind es im Boden und in Seen eher Jahre. Die Verweilzeit
im Grundwasser liegt im Bereich von Jahrzehnten bis Jahrhunderten, wobei das Grundwasser selbst
sogar auch deutlich alter sein kann (Lapworth et al. 2012). Diese starke Zeitverzégerung auf dem
Weg des Grundwassers zum Vorfluter fihrt dazu, dass die dort eingetragenen Substanzen bereits
vor Jahren bis Jahrzehnten in die Umwelt eingetragen wurden. Wenn diese Substanzen sich dann
verzogert im Untergrund bewegen (Retardation), verscharft sich diese Problematik der zeitlichen
Entkoppelung von Detektion und Eintragen noch mehr. Erschwerend kommt hinzu, dass der
Untergrund (Boden, Grundwasserleiter, Gewassersohle) mit Bezug auf die Wasserleitfahigkeiten
aber auch die Reaktivitat generell sehr heterogen ist.

In FlieRgewassern und im davon beeinflussten Grundwasser (Uferfiltrat), sowie in der hyporheischen
Zone, kann es zudem eine deutliche zeitliche Dynamik von physikochemischen Faktoren (Abfluss,
Flielligeschwindigkeit, Temperaturen, pH-Werte, Redoxbedingungen) und der flr den Abbau
relevanten Wasserinhaltsstoffe (z.B. Elektronenakzeptoren wie Sauerstoff oder Nitrat) und somit
eine starke tagliche bzw. saisonale Variation der Umweltbedingungen geben, die ein
Prozessverstandnis erschweren (Henzler et al. 2014, Sanz-Prat et al. 2020).
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Forschungsliicken

Untersuchungen zum Umweltverhalten von Chemikalien im Grundwasser beschranken sich meist
auf Altlastenstandorte oder, aufgrund der Relevanz fur die Trinkwassergewinnung, auf den Pfad vom
Oberflachenwasser zum Grundwasser, wahrend der im Wasserkreislauf eigentlich dominierende
umgekehrte Weg vom Grundwasser zum Vorfluter und die
daraus resultierenden  diffusen  Stoffeintrdge in
Oberflachengewasser weitaus weniger untersucht sind.
Dementsprechend ist die GroRenordnung diffuser
Stoffaustrage aus dem  Grundwasser in das
Oberflachenwasser kaum bekannt und quantifizierbar.
Hinzu kommt der oben beschriebene Zeitverzug auf
diesem Pfad, so dass sich die eigentlichen Stoffeintrage oft
kaum rekonstruieren lassen, was eine Modellierung auf
Einzugsgebiets-Skala bislang praktisch unmdéglich macht.

Auch beziglich der Selbstreinigungsleistung von FlieRgewassern vor allem durch den
hyporheischen Austausch und die Wirkungsweise von Revitalisierungsmallnahmen von
Flieldigewassern gibt es noch grof3e Forschungsliicken.

Prozessstudien werden meist im Labor durchgefuhrt, oft unter ganzlich anderen Bedingungen als
im Grundwasser (z.B. Batchversuche unter Anwesenheit von Sauerstoff versus laminare
Grundwasserstromung in anoxischen Grundwasserleitern), wahrend Felddaten und in-situ
Prozessstudien zum Umweltverhalten im Grundwasser jenseits der Uferfiltration selten sind.

Die grolte Herausforderung besteht also darin, relevante Stoffe und ihre Quellen zu identifizieren
bzw. flr die Vergangenheit zu rekonstruieren, Strdmungs- und Transportwege im Untergrund zu
kennen bzw. zu modellieren und letztlich das reaktive Umweltverhalten unter Berlcksichtigung der
raumlich und zeitlich variablen hydrochemischen Bedingungen zu ermitteln.

Zukunftsthemen

. Prozessstudien zur Mobilitat, Verhalten und Transformation von Wasserinhaltsstoffen in der
aquatischen  Umwelt unter  kontrollierten  Umweltbedingungen  (Einfluss  von
Redoxbedingungen, pH, Temperatur, Sediment/Bodeneigenschaften),

. Hochaufgeldstes Monitoring von Spurenstoffen und Transformationsprodukten zur Erfassung
raumlicher Heterogenitdt (Grundwasserleiter) und =zeitlicher Dynamik (Fliekgewasser,
Uferfiltration) von Stoffeintragen.

. Mechanistische in-situ Untersuchungen um ein Verstandnis Uber das Verhalten von
Spurenstoffen und Transformationsprodukten insbesondere bezlglich von Reaktionsraten
unter realen Feldbedingungen zu generieren.

o Starkere Anwendung von reaktiven Stofftransportmodellierungen zur integrativen Betrachtung
von Stromung, Transport und Reaktionen unter variablen Umweltbedingungen

. Untersuchung der Auswirkungen der durch den Klimawandel hervorgerufenen Veranderungen
(u. a. Temperaturerhdhung, Verringerung der Bodenwassergehalte, verandertes Abfluss-
verhalten in FlieRgewassern etc.) auf Mobilisation und Transformation von Spurenstoffen

. Bessere Auflosung des Altersspektrums in Catchment-Modellen, die derzeit stark vereinfacht
sind.
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Eintrage und Hydrologie
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Abbildung 6: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich Ausbreitung und
Transport von Spurenstoffen

4.2 Umweltverhalten von persistenten, mobilen und toxischen Stoffen
Autoren: Gabriel Sigmund, Thorsten Reemtsma

Hintergrund

Persistente und hoch mobile Stoffe kbnnen nur unzureichend in Klaranlagen entfernt werden (Jin et
al., 2020; Reemtsma et al., 2016). Aufgrund ihrer hohen Mobilitdt und Persistenz ist ihr Potential zur
Grundwasserkontamination erheblich. Eine Kombination aus Punktquellen (z.B. Pharmazeutika aus
Klaranlagen) und diffusen Quellen (z.B. Pestizide aus der Landwirtschaft) resultiert in einer
weitflachigen rdumlichen Verteilung solcher Stoffe. Dies stellt ein beachtliches Risiko fur die
nachhaltige Nutzung der Ressource Wasser dar.

Durch jungere Entwicklungen in der analytischen Chemie wurden hochmobilen Stoffe vermehrt in
der Umwelt detektiert sowie in Laborstudien auf ihr
Umweltverhalten untersucht (Bieber et al., 2017; Hollender
et al., 2017; Neuwald et al, 2021). Diesbezlgliche
wissenschaftliche und regulatorische Arbeiten resultierten
in der Definition zwei neuer Stoffgruppen: persistente
mobile und toxische (PMT) Stoffe sowie sehr persistente
und sehr mobile (vPvM) Stoffe (Neumann and Schliebner,
2019). Diese beiden Stoffgruppen sollen ab 2022 ins
europdische Chemikalienrecht (REACH) aufgenommen
werden.

Die vorgeschlagenen Richtwerte fir die PMT/vPvM Regulatorik wurden dabei mit bestehenden
Grenzwerten in REACH abgestimmt. Fir die Parametrisierung von Persistenz und Toxizitat wurde
ein analoges Schema zur existierenden Regulatorik flr persistente bioakkumulierende und toxische
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(PBT) Stoffe sowie sehr persistente und sehr bioakkumulierende (vPvB) Stoffe vorgeschlagen
(Neumann and Schliebner, 2019). Die Mobilitat wird in Anlehnung an existierende
Pestizidverordnungen am Kohlenstoff-normalisierten Sorptionskoeffizienten Koc/Doc sowie teilweise
auch am Octanol-Wasser Verteilungskoeffizienten Kow/Dow festgemacht (Neumann and Schliebner,
2019).

In den kommenden Jahren wird die derzeit noch dinne Datenlage fur viele potentielle PMT/vPvM
Stoffe eine grolie Herausforderung darstellen. Aufgrund mangelnder Daten wurde beispielsweise in
einem Screening aller bis 2017 in REACH registrierten Stoffe fur 36 % aller Stoffe (> 5500 Stoffe)
keine ausreichende PMT/vPvM Einschatzung getroffen (Arp and Hale, 2019). Insbesondere sind
hier grof3e Llcken zur Persistenz und der Toxizitat hervorzuheben (Hale et al., 2022). Zusatzlich gibt
es ein klares Bekenntnis der Europaischen Kommission, zuklinftig mehr Mobilitdtsdaten flr die
Regulatorik einzufordern (EC, 2020). Jedoch ist unklar, ob- und in welchem Umfang bestehende
Sorptionskonzepte, welche flir ungeladene Stoffe entwickelt wurden, auch zur
Mobilitdtsabschatzung fur ionische und ionisierbare Stoffe (85% aller gemessenen PMT/vPvM Stoffe
in einem ersten Umweltscreening) geeignet sind (Sigmund et al. 2022).

Forschungsliicken

Obwohl es tausende potenziell umweltrelevanter Chemikalien gibt, fehlt das Instrumentarium fur
eine effektive Einschatzung hinsichtlich ihrer Persistenz und Mobilitdts- (PM)-Eigenschaften.
Deshalb hat sich die wissenschaftliche Gemeinschaft in den letzten 20 Jahren auf eine begrenzte
Zahl besonders prominenter Stoffe konzentriert (Kristiansson et al., 2021). In der PMT/vPVM
Forschung sind hierbei per- und polyfluorierte Alkylverbindungen (PFAS), einige Pestizide und
Pharmazeutika und wenige Industriechemikalien (z.B. Trichlorethen) hervorzuheben.

Um das Risikopotential von PMT/vPvM Stoffen zufriedenstellend zu beleuchten, bedarf es weiterer
Entwicklungen auf mehreren Feldern:

Verbreiterte Kenntnisse (lber das Auftreten von PM-Stoffen durch Suspect- und NTA-Screening.
Hierzu sind weiterhin analytische Methoden in Hinblick auf hoch polare Spurenstoffe zu verbessern
und verbreitet anzuwenden. Dies ist auch ein Weg, um Stoffe von besonderem Interesse zu
identifizieren, flr die auch die mogliche Toxizitat geklart werden muss (PMT-Stoffe).

Vorhersagemoglichkeit von Persistenz und Mobilitdt basierend auf der Struktur organischer
Moleklle: Die begrenzte Anzahl an bisher untersuchten Stoffen sowie die vergleichsweise
aufwendigen Protokolle zur Bestimmung von Persistenz und Toxizitat stellen dabei eine erhebliche
Hirde dar. Geeignete Parameter fur die Mobilitatsabschatzung von ionischen und ionisierbaren
Stoffen mussen weiterentwickelt werden, um ihr komplexes Sorptionsverhalten addquat abzubilden.
Aulerdem sind hier auch Transformationsprodukte zu berlcksichtigen, welche teilweise hoéhere
PMT Risiken darstellen kdnnen als die Ausgangsstoffe.

Modelle zur Vorhersage der Ausbreitung von PM-Stoffen im Wasserkreislauf bedurfen weiterer
Entwicklungen, um das reaktive Transportverhalten unter Bertcksichtigung der raumlich und zeitlich
variablen hydrochemischen Bedingungen zu ermitteln. Besonders hervorzuheben ist hierbei eine
bessere Zusammenfiihrung von wasserchemischen und hydrologischen Ansatzen zur Mobilitats-
vorhersage fur ionische und ionisierbare Verbindungen.
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Diese Fortentwicklungen wirden wertvolle Beitrage der Wissenschaft zur Stoffregulation darstellen
und somit helfen, zukilinftige Probleme zu vermeiden.

Verfahren zur Entfernung von PM-Stoffen: Zur Behandlung bereist eingetretener Kontaminationen
ist das Potential bestehender und neuer Behandlungsverfahren auszuloten und zu verbessern. Zu
nennen sind dabei spezifische Sorbenzien, die Membranfiltration sowie die weitergehenden
Oxidationsverfahren (Advanced Oxidation Processes).

Zukunftsthemen

o Bessere Vorhersage der Sorption ionischer und ionisierbarer Verbindungen durch erweiterte
Parametrisierung und Kategorisierung von Substanzklassen

o Erweiterung des Koc Konzeptes um Mobilitdt und Sorption von sehr polaren und ionisierbaren
Verbindungen zwischen Bdden besser vergleichbar zu machen

o Experimentelle Ansatze zur kombinierten Untersuchung von Persistenz unter realistischen
wasserchemischen Bedingungen flir ein optimiertes kosteneffizientes Screening nach PM
Stoffen

o Harmonisierte Datensammlung zur besseren Modellentwicklung

o Weiterentwicklung von Monitoring-Ansatzen und bessere Abstimmung mit labor- und
modellbasierten Verfahren zur Risikoabschatzung

o Weiterentwicklung zur Untersuchung von komplexen Stoffmischungen bezuglich Mobilitat,
Persistenz sowie Toxizitat

Bestimmung von Persistenz, Sorption, Toxizitit

Harmonisierung
Buliouuop

Abbildung 7: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich Umweltverhalten von
persistenten, mobilen und toxischen Stoffen
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4.3 Mikro- und Nanoplastik
Autor: Thorsten Hiiffer

Hintergrund

Die Forschung zu Vorkommen, Verhalten und Wirkungen von Mikro- und neuerlich auch Nanoplastik
in der Umwelt hat in den vergangenen Jahren massiv zugenommen. Dabei ist festzuhalten, dass
der Begriff Mikroplastik ein breites Spektrum an partikel-spezifischen Parametern umfasst
(Rochman et al., 2019). Eine einheitliche Definition existiert bisher nicht und der Diskurs fokussiert
sich bisher auf die Skalierung der PartikelgroRen (Gigault et al., 2018; Thompson et al., 2004).
Neben physikalischen Grélken, wie der der Form, der Partikelanzahl, die durchschnittliche
PartikelgroBRe und deren Verteilung, sind auch chemische Eigenschaften, wie die chemische
Zusammensetzung des Polymers und die Beschaffenheit der Partikeloberflichen von Relevanz
(Hartmann et al., 2019). Eine besondere Herausforderung ist dabei die Entwicklung analytischer
Verfahren, die nicht nur die Detektion und
Auswertung, sondern auch die Probenahme
und Probenvorbereitung umfassen (Braun et
al., 2020). Die bisherigen Ansatze zu Detektion
beinhalten neben der anfanglich oft benutzen,
aber  stark  fehleranfélligen  optischen
Identifikation, die Bestimmung mittels Raman-
oder Infrarotspektroskopie, die Information auf
Partikelbasis liefern und spektrometrische
Methoden (wie Pyrolyse GC-MS) zur
Bestimmung von Gesamtgehalten. Dies flhrte
in  Kombination  mit  unterschiedlichen

verschiedenen Umweltmatrices (Leusch and Ziajahromi, 2021).

Forschungsliicken

Eine zentrale Herausforderung bei der Bewertung der Risiken von Mikro- und Nanoplastik fur
Mensch und Umwelt besteht in der Variabilitdt der physikalischen und chemischen Eigenschaften,
der Zusammensetzung und der Konzentration der Partikelanzahl. Die dominierende Quelle fir
Mikro- und Nanoplastik ist haufig die Fragmentierung grélkerer Kunststoffe oder der
Produktverschlei®. Die Fragmentierungsrate unter nattirlichen Bedingungen und die Eigenschaften
der entstehenden Partikel sind jedoch weitestgehend unbekannt. Diese Herausforderungen
verhindern die prospektive Einschatzung von Exposition und Risiko. Weiterhin bestehen
Plastikprodukte neben Polymeren auch aus einer Vielzahl verschiedener Zusatzstoffe. Diese haben
zum Teil nachgewiesene Effekte auf Organismen und Okosysteme und kdnnen Uber lange
Zeitraume freigesetzt werden (Henkel et al., 2022). Damit stellt Plastik und deren
Fragmentierungsprodukte eine Quelle fur Schadstoffe in der Umwelt dar wodurch sie flr
Organismen und Pflanzen zuganglich werden und in das menschliche Nahrungsnetz gelangen
kdénnen (Castan et al, 2023). Wie Umwelteinflisse die Freisetzungsprozesse beeinflussen ist nur fur
einige wenige Polymere und Zusatzstoffe wie Weichmacher aus Polyvinylchlorid untersucht.

Zwar wurde mehrfach eine Standardisierung und Harmonisierung der Analysemethoden zur
Untersuchung von Mikro- und Nanoplastik in der Umwelt gefordert, doch die Komplexitat hat zu einer
Entwicklung verschiedener analytischer Methoden und Werkzeuge gefihrt. Wahrend
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unterschiedliche  Forschungsfragen unterschiedliche Methoden erfordern, was eine
Standardisierung oft unpraktisch macht, bleibt es wichtig, die Ergebnisse dieser verschiedenen
Methoden zu harmonisieren. Erste Ansatze zum Erstellen von Qualitdtsparametern und deren
Standards bestehen bisher auf Basis von Auswertung der wissenschaftlichen Literatur (Hermsen et
al., 2018). Neben der Harmonisierung von Methoden und Qualitatssicherungspraktiken zur
Sicherstellung der Vergleichbarkeit und Wiederholbarkeit von Forschungsergebnissen, wird dies
auch einen konstruktiven und sachlichen Beitrag zum Diskurs Uber die Verschmutzung durch Plastik
beigetragen. Wahrend in den vergangenen Jahren ein erheblicher Fortschritt bei der Entwicklung
von Analyseverfahren von Partikeln bis in den unteren Mikrometerbereich erzielt werden konnte, gilt
es in Zukunft die Lucken in den Nanometerbereich zu schlielen (Schwaferts et al., 2019).

Zukunftsthemen

e Untersuchung der Fragmentierungsprozesse von Makro- Gber Mikro- zu Nanoplastik und der
Raten unter verschiedenen natirlichen Bedingungen, um relevante Quellen und Senken von
Mikro- und Nanoplastik zu identifizieren und deren Verbleib in der Umwelt zu bewerten,

e Bewertung der Freisetzung von Zusatzstoffen aus Plastik unter verschiedenen
Umweltbedingungen und ihrer Auswirkungen auf Partikeleigenschaften und Okosysteme,

e Verstarkte Entwicklung von Analysemethoden zum Nachweis und zur Bestimmung von
Nanoplastik,

e Entwicklung von Qualitdtsstandards und deren Dokumentation, die neben der Analyse auch
die Probenahme und Aufbereitung umfassen,

e Herstellung von Referenzmaterialien flr den Einsatz als Vergleichsgréfie bei Messverfahren
und zur Umweltrisikobewertung,

¢ Nachhaltige Nutzung von Plastikprodukten und Entwicklung von Alternativen um deren Eintrag
in die Umwelt zu vermeiden.

Umweltrisikobewertung
von Mikro- und
Nanoplastik
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Vermeidung des Eintrags von Plastik in die Umwelt

Abbildung 8: Schematische Darstellung des Forschungsbedarfs im Bereich Analytik von Mikro- und
Nanoplastik.
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4.4 Bauchemie und Wasserqualitat
Autor: Michael Burkhardt

Hintergrund

Aufgrund hoher Bauaktivitdt im urbanen Raum ist ein zunehmender Eintrag von Stoffen aus
Bauprodukten in den Wasserkreislauf zu beobachten, vor allem durch den Einsatz von organischen
Additiven wie Biozide, UV-Filter, ' : s #
Flammschutzmittel oder Weichmacher.
Untersucht wurden  Stofffreisetzungen  flr
einzelne Produktgruppen oder Stoffe,
beispielsweise fir Biozide im Holzschutz oder
Fassadenputzen und -farben, sowie
Schutzmitteln fur Dichtungsbahnen (Clara et al.,
2014; Fuchs et al., 2020; Paijens et al., 2021;
Wicke et al., 2021). Solche Emissionen wurden
aber entweder durch Zufall oder spat erkannt.
Typische Beispiele sind Uberraschend hohe
Auswaschungen  von Bisphenol A in
Korrosionsschutzprodukten (Vermeirssen et al.,
2017), das ploétzliche Auftreten von 2-Methyl-4-Chlorphenoxyessigsaure (MCPA) als
Durchwurzelungsschutzmittel in Bitumenbahnen oder Biozide in Beschichtungen. Diese Stoffe
wirken auf aquatische Organismen, sind endokrin, langsam abbaubar oder mobil. Da
polymermodifizierte Produkte besonders schnell an Verbreitung im Baubereich gewinnen und
typische rein mineralische verdrangen, ist eine zunehmende Emission von Nano-/Mikroplastik (s. 0.)
zu erwarten.

Der Schwerpunkt von Untersuchungen im Regenwasserabfluss und Gewassern lag bisher auf
Schwermetallen (Zink, Kupfer, Chrom etc.) und ausgewahlten Additiven (Mecoprop, Diuron,
Bisphenol A etc.) (Bjorklund et al., 2009; Burkhardt et al., 2007). Gelangt das Regenwasser durch
Direkteinleitungen in die Gewasser, entstehen Pulsbelastungen. Zu den bei Regenwetter
auftretenden Pulsbelastungen in kleinen, urban gepragten Gewassern liegen jedoch nur wenige
Kenntnisse vor. Bauprodukte, die im direkten Kontakt mit Grund- oder Oberflachenwasser stehen,
beeinflussen ebenfalls die Wasserqualitdt. Da die Grundwasseriberwachung bevorzugt auf
Standorte zur Trinkwassernutzung oder im Bereich von Altlasten fokussiert, sind Belastungen durch
versickerndes Regenwasser in urbane Grundwasserleiter eher unbekannt.

Mit der Kenntnis zu den relevanten Quellen lassen sich Mallhahmen evaluieren — an der Quelle oder
nachgeschaltet (Hillenbrand et al.,, 2015). Gegenwartig ist unsicher, wie gut gangige
Anlagenkonzepte der Versickerung (z.B. Bodenfilter oder Schacht, Mulde, Mulde-Rigole) die
Spurenstoffe und Schwermetalle zurtickhalten.

Da wassermobilisierbare Stoffe in den Bauprodukten meistens wenig bekannt, experimentelle Daten
und analytische Methoden lickenhaft sind, bestehen offene Fragen zu den Stoffemissionen in die
Umwelt. Eine Deklaration erfolgt sogar nur fir kennzeichnungspflichtige Substanzen. Diffuse oder
versickerungsbedingte Punkteintrage ins urbane Grundwasser wurden kaum beachtet.
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Forschungsliicken

Die grolten Herausforderungen bestehen darin, die relevanten Stoffe und Stoffquellen - trotz der
Produktvielfalt und vielschichtigen Transportwege - in die aquatische Umwelt zu identifizieren und
emissionsmindernde MaRnahmen zu entwickeln.

Die Einflussfaktoren fur die Alterung und Auslaugung von Bauprodukten lassen sich in
Prozessstudien  fir  spezifische  Stoffe/Stoffgruppen unter  Berlicksichtigung  von
Transformationsprodukten untersuchen und durch Kenntnisse aus realen Anwendungsstudien
erganzen. Dabei kann auf Dacher und Fassaden fokussiert werden, weil diese besonders stark der
Witterung ausgesetzt sind. Bemerkenswert ist, dass einige Transformationsprodukte die
Wirkstoffkonzentrationen sogar deutlich Ubersteigen. Gewisse Hinweise zu Nano-/Mikroplastik
deuten an, dass die Polymerpartikel als Depot fur I6sliche Stoffe wir Flammschutzmittel o. &. dienen
kdénnen. Durch Erweiterung spezifischer Alterungsversuche fur besonders exponierte Anwendungen
lassen sich dazu exemplarisch Eckpunkte definieren und damit die effektive Relevanz einordnen.
Mit den prozessbasierten Studien kdnnen wesentliche Emissionsmuster und Mechanismen der
Stofftransformation erarbeitet, damit Transferfaktoren flir den Weg von der Stoffquelle ins Gewasser
hergeleitet und diese mit Monitoringdaten abgeglichen werden. Vielversprechend ist dafir die
Modellierung, um die punktuellen Resultate zu abstrahieren und Uber die Nutzungsdauer zu
extrapolieren (z.B. COMLEAM; www.comleam.com).

Analytische Routinemethoden sind flr gewisse Additive erst zu entwickeln und/oder Eluate mittels
Okotoxikologischer Methoden zu beurteilen. Als Bewertungsgrundlage flr analytische Resultate aus
Labor- und Felduntersuchungen kdénnen Umweltqualitatsnormen (UQN) oder Geringflgigkeits-
schwellenwerte (GFS) beigezogen werden. Da fir Additive diese nicht immer vorliegen, kdnnen far
Biotests Verdunnungsstufen abgeleitet werden, wie sie im Abwasserbereich schon seit Iangerem
etabliert sind (z.B. Gp, Ga). Erste Erfahrungen mit Bauprodukte deuten das hohe Potential fur die
Zukunft an. Durch Kombination beider Vorgehensweisen — Analytik und Biotests - wird eine
ganzheitliche Betrachtung maglich.

Kleine, urban gepragte Flieligewasser mit geringen Verdunnungsverhaltnissen stehen im Fokus und
bendtigen besondere Probenahmestrategien, um die zeitlich hoch dynamischen Eintragsereignisse
zu beproben und auch mittels neuer spurenanalytischer Methoden zu analysieren. Die Moglichkeiten
hochauflésender Offline-Systeme oder neuartige mobile Gerate sind abzuklaren, bzw. geeignete
Methoden fur Abflussereignisse zu entwickeln (TA, NTA, MS2Field). Durch Einzugsgebietsbilanzen
lassen sich Schlisselfaktoren der Exposition, wie Art und Flache der Bauprodukte, im Vergleich zur
Entwasserungsstruktur bewerten. Vorteilhaft zeigte sich die Identifikation bzw. Festlegung gewisser
organischer oder anorganische Leitsubstanzen (oder Summenparamater) fir Schmutzwasser.
Solche Parameter fir die gebaute Umwelt zu identifizieren, die die Mobilitat von Stoffen beschreiben
helfen, ist durch Monitoringdaten maéglich.

Wenn Sickerraten von Regenwasserbehandlungsanlagen und Sorptionseigenschaften relevanter
Stoffe bestimmt werden, lassen sich die Ruckhaltewirkung und das mdgliche Belastungsrisiko von
Grund-/Oberflachenwasser abschatzen. In einer ersten Stufe sind mobile Stoffe durch Recherche
zu ermitteln, anschlieBend umweltkritische Verbindungen experimentell vertieft zu beurteilen. Mit
Saulen- und Batchversuchen wurden diesbezlglich gute Erfahrungen gemacht und sollten
methodisch auf Stoffe der Gebaudehllle ausgedehnt werden.
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Zukunftsthemen

o Prozessstudien zur Auslaugung von umweltkritischen Stoffen inkl. Partikeln, der
Stoffumwandlung unter Einfluss von pH und UV, und unter Berlicksichtigung von chemischen
sowie Okotoxikologischen Methoden. Fokussierung auf endokrin wirksame und besonders
mobile, persistente und 6kotoxische Stoffe (PMT-Stoffe) in Bauprodukten.

. Bilanzstudien zu den Massenflissen von Bauinhaltsstoffen via Trennkanalisation in die
Umwelt sowie Identifizierung und Bewertung kritischer Eintragssituationen (Pulsbelastungen,
Schachtversickerungen etc.)

. Modellierung und Expositionsabschatzungen zu den Eintragen aus Siedlungen in Grund- und
Oberflachengewasser, um die Eintragsdynamik zu verstehen und zielfihrende MalRnahmen
zu entwickeln.

o Abschatzung der moglichen Grundwasserbeeintrachtigungen durch Versickerungsanlagen
und des Stoffrickhalts von Boden und Substraten

° Erarbeitung von Bewertungskonzepten zur Deklaration / Kennzeichnung der Auswaschung
von Bauprodukten und Integration in Labeln flr Produkte und Gebaude.

Prozessbezogene Forschung
zur Auswaschung aus
Bauprodukten

Massenbilanzierung der urbanen
Stoffstrome im Siedlungsraum

Freisetzung und
Belastungsbeurteilung

Grundlagen zur Beurteilung
von Mechanismen der

nahmen

&
=

Abbildung 9: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich Bauchemie und
Wasserqualitat

4.5 Pathogene und Antibiotika-Resistente Bakterien — Moderne Bioanalytische

Methoden
Autor: Michael Seidel

Hintergrund

Die Hygiene im Rahmen des One Health-Konzepts (Mensch/Tier/Umwelt) muss fur eine grof3e
Bandbreite an Wassermatrices, angefangen von Rohwasser und Trinkwasser bis hin zu
Prozesswassern und Abwasser sichergestellt werden und muss in der Ara des Klimawandels neu
bewertet werden (Brombach et al., 2017; Gudipati et al., 2020). Diese Aufgabe korreliert sehr stark
mit den angewandten Methoden. In den letzten Jahren hat sich das Spektrum an analytischen
Verfahren zur Identifizierung und Quantifizierung von Mikroorganismen und Viren (= Bioanalytik)
rasant weiterentwickelt. Konventionelle Kultivierungsmethoden zur Quantifizierung von Bakterien
wurden und werden erfolgreich eingesetzt. Diese werden mit neuen Methoden, die in kurzer Zeit
die ldentitat, die Quantitat, die Vitalitat, Infektidsitat und die Diversitat an Mikroorganismen und Viren
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erkennen kénnen zunehmend erganzt und z. T. ersetzt (Berney et al., 2008; Prest et al., 2016; Seidel
et al.,, 2016)). Damit ist ein hochaufgeléstes Monitoring der mikrobiologischen Dynamik von der
Quelle bis zum Wasserhahn zukinftig méglich, um eine vollstandige Uberwachung der
Wasserhygiene sicherzustellen und sogar Friihwarnsysteme aufzubauen (Favere et al., 2021).

Die Beispiele flr mikrobiologisch analytische Methoden sind vielfaltig. MALDI-TOF-MS ist eine
vielversprechende analytische Methode, welche die Identitat von Mikroorganismen (Pathogene oder
antibiotikaresistente Bakterien) in einzelnen Kolonien
viel genauer bestimmen kann als alleinig das Zahlen
von Kolonien (Pinar-Méndez et al., 2021; Singhal et al.,
2015). Spezifische pathogene Bakterien und Viren
sowie antibiotikaresistente Bakterien kdnnen Uber
Schnelltests  (Nukleinsdureamplifikationstests oder
Immunoassays) innerhalb weniger Stunden bestimmt
werden (Kober et al., 2018; Leifels et al., 2021;
Sollweck et al., 2021; Wunderlich et al., 2016).
Durchflusszytometrie, sowie kolorimetrische oder
Fluoreszenz-Enzymaktivitatstests kdbnnen Bakterien schnell analysieren und bieten sich fir das
Monitoring oder die Prozessliberwachung an (Cheswick et al., 2019; Hammes et al., 2008). Omics-
Methoden, wie z.B. Next Generation Sequencing oder Mikroarrays ermdglichen eine hoch
differenzierte Analyse in der Diversitat von Bakterien und Viren (Hjelmsg et al., 2017). An
mikrofluidischen Systemen wird geforscht, um schneller phenotypisch Antibiotikaresistenzen zu
erkennen. All diese Methoden haben sich in der medizinischen Diagnostik durchgesetzt oder
ermdglichen zumindest Forschung auf hdchstem Niveau. Aus diesem Grund sollten diese Methoden
zukunftig fur die mikrobiologische Wasseranalytik vertiefend genutzt werden kdnnen und in die
Praxis Ubertragen werden.

Forschungsbedarf

Eine generelle Herausforderung besteht bei der starkeren Gewichtung der Hygiene und ihre
Anerkennung eines interdisziplinaren Bereiches zwischen Naturwissenschaftlern, Ingenieuren und
medizinischen Mikrobiologen/Virologen. Die bisherigen Forschungsaktivitdten lagen darin, die
Grundlagen zu schaffen, dass Pathogene und antibiotikaresistente Bakterien im Wasser quantifiziert
und bestimmt werden konnen. Dazu wurden bioanalytische Methoden auf verschiedenste
Umweltmatrizes (Grundwasser, Trinkwasser, Oberflachenwasser oder Seewasser) Wasser
angewendet. Der nachste Schritt sollte ein Abgleich der Methoden sein. Fiir den Ubertrag von der
Wissenschaft in die Praxis ist es wichtig, dass die entwickelten Methoden verlassliche Ergebnisse
produzieren. Dies ist nur moglich, wenn instrumentelle Analysegerate und Reagenzien fir den
Endnutzer im wasserchemischen Umfeld so angepasst sind, dass eine hohe Qualitatssicherung
maoglich ist. Aus diesem Grund muss die gesamte analytische Methode (Probenvorbereitung,
Analyse, Auswertung, Statistik und Bewertung) aber auch die Probennahme standardisiert werden.
Die Mikrobiologie im Wasser unterliegt dynamischen Umwelteinflissen, weswegen ein
zeitaufgeldstes Messen von Pathogenen oder die Entstehung und Verteilung von antibiotika-
resistenten Bakterien vollstandig neue Erkenntnisse fur die Wasserqualitat im Bereich Umwelt und
wassertechnischen Anlagen liefern wird. Neben der Reproduzierbarkeit ist es essentiell, die
Aussagekraft der Ergebnisse der neuen quantitativen Methoden zu gewahrleisten. Aufgrund
unterschiedlicher Messparameter und Einheiten liefern verschiedene Methoden Werte, die nicht
direkt mit den traditionellen Methoden vergleichbar sind. Dies bedingt die Notwendigkeit der
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Entwicklung von Ampelsystemen, oder ahnlich gestalteten Klassifikationen, welche eine Bewertung
bzw. Einstufung dieser Ergebnisse ermdglichen, basierend auf den Einheiten der neuen Methoden,
um einen Handlungsbedarf aus den Analysen ableiten zu kdnnen. Schlussendlich sollte die
Gesamtheit des Wasserkreislaufes mit dem Bezug auf Menschen, Tieren und der Umwelt (One-
Health-Konzept der EU) betrachtet werden. Dies wird insbesondere hinsichtlich des Klimawandels
und die Einschrankung der Ressource Wasser immer mehr von Bedeutung sein.

Zukunftsthemen der Forschung

. Evaluierung neuester bioanalytischer Verfahren aus der Forschung flr die praktische
Anwendung im wasserchemischen Umfeld

Anpassung von diagnostischen Nachweismethoden fur die Matrix Wasser
Vereinheitlichung der bioanalytischen Nachweismethoden fur mikrobiologische
Wasserparameter

Reprasentative Probenahmestrategien

Aufbau von Monitoring-Systemen

Umfassende Datenerfassung und Datenbewertung mit Einbeziehung von Metadaten
Verknipfung von chemischen und mikrobiologischen NTA

Aufbau von Friihwarnsystemen

Identifikationen von Kontaminationsquellen in der Umwelt und wassertechnischen Anlagen
Interventionsstrategien und Eliminierungsansatze fir pathogene und antibiotikaresistente
Bakterien

Prufung der Persistenz und Vermehrung antibiotikaresistenter Bakterien sowie Verbreitung
von Resistenzgenen in der Umwelt unter Berlcksichtigung der Bedeutung von Biofilmen
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Abbildung 10: Schematische Darstellung des Forschungsbedarfs im Bereich moderne
mikrobiologische Verfahren
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5 Prozesse

5.1 Biologische Verfahren
Autor: Arne Wick

Hintergrund

Biologische Abbauprozesse beeinflussen malfigeblich den Verbleib von anthropogenen organischen
Spurenstoffen (trace organic compounds, TrOCs) im urbanen Wasserkreislauf. In den vergangen 15
Jahren hat sich insbesondere die Aufklarung der Transformationsprodukte (TPs) von TrOCs als ein
wichtiger Forschungsaspekt im Bereich der Wasserchemie etabliert. Es wurde deutlich, dass in
vielen Falle keine vollstandige Mineralisierung der Substanzen erfolgt, sondern oftmals ein oder gar
mehrere vergleichsweise stabile und oftmals polare Produkte entstehen, die ein erhdhtes Potenzial
aufweisen, bis ins Trinkwasser durchzubrechen (z.B. (DWA-Themen, 2014; Yin et al., 2017)). Es
stellt sich deshalb insbesondere die Frage wie die Vorhersage von Abbauwegen und TPs verbessert
und ob und inwieweit die Abbaueffizienz in technischen Systemen gezielt verbessert werden kann.

Forschungsliicken

Fur eine Vielzahl von TrOCs sind die Abbauwege und TPs weiterhin unbekannt und die Vorhersage
von Transformationsreaktionen und Abbaugeschwindig-
keiten ist aufgrund der unbekannten Abhangigkeit von
spezifischen Umweltbedingungen, der Zusammen-
setzung und Funktion der  mikrobiologischen
Gemeinschaft und der Molekulstruktur limitiert. Zwar
wurden in den letzten Jahren wichtige neue Erkenntnisse
zur  Abhangigkeit des Primarabbaus von den
vorherrschenden Umweltbedingungen gemacht, doch
liefern die Studien durchaus widersprichliche Ergebnisse
(z.B. (Fenner and Men, 2021; Fischer and Majewsky, 2014)). Ein Grund hierfiir besteht darin, dass
sowohl Uber die am Abbau beteiligten Mikroorganismen als auch Uber die Enzyme und die
Mitwirkung abiotischer Faktoren wie Redoxmediatoren immer noch zu wenig bekannt ist (Fenner et
al., 2021). Dies limitiert auch eine mogliche Optimierung des biologischen Abbaus in technischen
Systemen.

Zukunftsthemen

Einfluss von Redox-Bedingungen auf den Primarabbau von TROCs:

) Einfluss der Redoxpotentiale der TrOCs sowie der beteiligten Enzyme und Coenzyme

) Bedeutung der Modifikation der Redoxpotentiale bzw. Potentialdifferenzen durch die
spezifischen Reaktionsbedingungen sowie die Mitwirkung abiotischer Faktoren wie
Redoxmediatoren, Metallionen und katalytisch wirksame Oberflachen

33



Abhdngigkeit des TROC-Abbaus von der Konzentration der TrOCs und der
Nahrstoffverhéltnisse:

. Rolle der Adaption in Abhangigkeit der Nahrstoffverhaltnisse (u. a. Qualitat und Quantitat von
DOC, Stickstoff-Verfugbarkeit)
o Rolle der Bioverfugbarkeit der TrOCs (Limitierung des Massentransfers in die Zelle)

Einfluss der Zusammensetzung der mikrobiellen Gemeinschaft und ihres funktionellen
Potenzials auf en TROC-Abbau:

) Nutzung und Weiterentwicklung moderner meta-omics Verfahren, um die vorhandenen Gene,
Gentranskripte und Enzyme auch in nativen und komplexen Proben umfassend zu
charakterisieren

. Analyse statistischer Zusammenhange zwischen der Abbauleistung und der mikrobiellen
Diversitat sowie der Abundanz bestimmter Taxa, Gene, Gentranskripte und Enzyme

. Identifizierung abbauender Taxa und Enzyme zur Ermittlung kausaler Zusammenhange

Modellierung biologischer Abbauprozesse iiber Struktur-Abbau-Beziehungen:
. Modellierung der Bioverfiigbarkeit (Aufnahme in die Zelle)

. Modellierung von Abbauwahrscheinlichkeiten

o Modellierung von Abbauwegen

Optimierung der Abbauleistung technischer Systeme:

o Systematische der Zusammenhange zwischen Betriebsbedingungen und Abbauleistung

. Méglichkeiten zur Schaffung vorteilhafter Bedingungen flir den Abbau einer Vielzahl von
Substanzen (Kopplungen, Kaskadierung)

o Moglichkeiten  zur Prozesskontrolle Uber Indikatorsubstanzen, Indikatortaxa und
Indikatorenzyme

. Potenzial und Limitierung von Bioaugmentation und Einsatz von isolierten Enzymen

Prozessoptimierung
(u.a. CAS, MBR, MBER, Biofiltration, Kaskadierung, Bioaugmentation)

1 1t

Umwelt-/ Betriebsbedingungen
{u.a. Redox- und

MNahrstoffverhalinisse,
Chemische Struktur und Bioverfligbarkeit)
physikochemische <:| ‘J\_/Lp
Eigenschaften Mikrobielle Gemeinschaft und
Enzyme

{u.a. meta-omics-Verfahren,
Enzymaktivititen)

Abbildung 11: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich der biologischen
Verfahren.
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5.2 Oxidative Verfahren

Autoren: Holger Lutze, Markus Stockl
Hintergrund

Der Schutz der Ressource Wasser vor organischen und mikrobiellen Verunreinigungen gewinnt
derzeit massiv an Bedeutung. Die Ursachen hierfir sind Vvielfaltig: Weltweites
Bevolkerungswachstum gefolgt von regionaler Verknappung an sauberem
Trinkwasser, Klimaveranderung verbunden mit Trockenzeiten und Starkregen,
gesetzliche Vorgaben fir industrielles Abwasser (Zero Liquid Discharge),
Legionellen-Problematik in Warmwassersystemen und eine stetige
Verbesserung der Analytik verbunden mit einer Senkung der Nachweisgrenzen
von Spurenstoffen. Dies erfordert ein nachhaltiges Ressourcenmanagement
(z. B. Abwasserwiederverwendung und Ausbau von Wasserressourcen).
Oxidative  Verfahren zur Elimination von Schadstoffen in der
Abwasseraufbereitung sind seit Jahren Gegenstand der Forschung und
werden zunehmend groltechnisch eingesetzt) (von Gunten, 2018). Dennoch
gibt es auch im Bereich der oxidativen Prozesse noch erhebliche
Forschungslicken, die sowohl im Grundlagenbereich als auch in der
praxisorientierten Anwendungsforschung erheblichen Forschungsbedarf
aufweisen.

Forschungsliicken
1.  Oxidativer Abbau von (persistenten) Substanzen

Oxidative Verfahren bieten die Moglichkeit Schadstoffe zu unschadlicheren Substanzen zu
transformieren (Kucharzyk et al., 2017). Modelle zur Prognose Uber die Abbaubarkeit und
Produktbildung von Schadstoffen sind derzeit noch in der Entwicklung (Tentscher al., (2019).
Bestimmte persistenten Substanzen wie z. B. perfluorierte Verbindungen sind mit konventionellen
Verfahren i.d.R. nicht abbaubar (Lutze et al., 2018) und kénnen teilweise sehr schlecht durch
adsorptive Verfahren zurlckgehalten werden (z. B. Trifluoressigsaure). Das Potenzial innovativer
Oxidationsverfahren zur Elimination sehr persistenter Schadstoffe ist Gegenstand aktueller
Forschung.

2. Reaktionsmechanismen

Durch die Verwendung oxidativer Wasseraufbereitungsprozesse entstehen in der Regel auch
unerwinschten Produkte. Dies resultiert in einem Optimierungsbedarf von Oxidationsverfahren um
die gewlinschten Effekte zu maximieren und die unerwiinschten Nebeneffekte zu minimieren (von
Gunten, 2018). Um diesem Ziel naher zu kommen sind weiterhin mechanistische Untersuchungen
der Reaktionen von Oxidationsmittel von grofiter Bedeutung. So sind beispielsweise die Reaktionen
von N-haltigen organischen Verbindungen und die Reaktion mit organischem Material in
Oxidationsverfahren bis heute kaum vorhersagbar (von Gunten, 2018). Weitere Fortschritte im
Bereich der mechanistischen Forschung ergeben sich aus der Verknlpfung nasschemischer
Versuche mit moderner Methoden der analytischen Chemie (HRMS und IRMS) (Willach et al., 2017)
und der in-silico Chemie (z.B. quantenchemische Rechnungen) (Lee et al., 2015).

35



3. Oxidative Prozesse zur Desinfektion

Sowohl in der Trink und Abwasseraufbereitung spielen Oxidationsverfahren zur Inaktivierung von
Pathogenen und zur Elimination von Antibiotikaresistenzen eine groRe Rolle. Hier bestehen
wesentlichen Forschungsliicken beziglich der Inaktivierungsmechanismen und deren tatsachliche
Auswirkung auf die Pathogenitat/Aktivitat von Mikroorganismen, die durch Kultivierungsmethoden
und molekularbiologische Methoden z. T. nicht verlasslich angezeigt werden kann. Eine gute
Kenntnis zu extra und intrazellularen Reaktionen von Oxidationsmitteln kann zu einer Einschatzung
der Schadwirkung auf Mikroorganismen genutzt werden. Im Zuge des Klimawandels wird die
chemische Desinfektion zunehmend an Bedeutung gewinnen. Dabei missen Qualitatsanspriche
bezlglich der Bildung von Desinfektionsnebenprodukten mit den zunehmend gréRRer werdenden
Problemen im Bereich der Hygiene abgewogen werden. Dabei stellen die technische Umsetzung,
die Prozessintegration und die bedarfsbezogene Wahl der Oxidationsmittel weitere
Forschungsliicken dar.

Zukunftsthemen
1. Neue Schadstoffe

Neue wasserrelevante Stoffe, die aus Industrie, urbanen Systemen und dem Agrarbereich, dem
demographischen Wandel und durch extreme Umweltphdnomene (z.B. Waldbrande) hervorgehen,
waren und werden Gegenstand der Forschung sein. Die Zahl der produzierten Chemikalien steigt
stetig an. Dies wird zum einen zum vermehrten Einsatz oxidativer Prozesse zur Wasserbehandlung
fuhren, wodurch sich auch ein erheblicher Forschungsbedarf bei der Entwicklung neuer Prozesse
und Messmethoden sowie der Vorhersage von Transformationsprozessen ergibt.

2. Hygiene: Schwellenlander und neue Pathogene

Derzeit hat der Grofteil der Weltbevolkerung noch keinen Zugang zu sicherem Trinkwasser. Hierbei
spielen vor allem hohe Lasten an humanpathogenen Keimen eine grol3e Rolle, die mittels
Oxidationsverfahren inaktiviert werden konnen. Diese zum Teil technisch sehr aufwendigen
Verfahren missen zuklnftig mehr an die technischen und kulturellen Rahmenbedingungen von
Entwicklungs- und Schwellenlandern angepasst werden.

3. Standardisierung von Untersuchungsmethoden

Das experimentelle Vorgehen im Bereich der Oxidationsverfahren zur Untersuchung von z. B.
Transformationsprozessen aber auch zur Charakterisierung von wassertechnisch genutzten
Oxidationsverfahren ist sehr inhomogen. Bisher liegen noch wenige Informationen zur
Vergleichbarkeit der Ergebnisse aus diesen verschiedenen Ansatzen vor. Eine hier ansetzende
systematische Untersuchung zum Vergleich der verschiedenen Untersuchungsmethoden und deren
Modifikationen tragt zur Qualitatssicherung in der wissenschaftlichen Praxis bei.
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Abbildung 12: Schematische Darstellung der Forschungsthemen im Bereich Oxidative Verfahren.

5.3 Physikalische Prozesse

Autoren: Holger Lutze und Thomas Ternes

Hintergrund

Physikalische Methoden wie Filtration, Sedimentation und Adsorption gehéren zu den altesten
Prozessen der Wasseraufbereitung. Wahrend die urspringlichen Verfahren (z.B. Tiefenfiltration,
Aktivkohle Filtration) bis heute erfolgreich eingesetzt werden, haben sich auch hochtechnologische
Varianten entwickelt, die zu einer deutlichen Effizienzsteigerung und Erweiterung des
Nutzungspotenziales flihren. Ein Beispiel ist die Entwicklung der Membranfiltration mit innovativen
Membranmaterialien und Hybridverfahren (PAK/MF ©Cristall, flockungsgestitzte UF, ozongestitzte
MF) (Hoffmann et al. 2021), die im Vergleich zur Tiefenfiltration um ein Vielfaches leistungsfahiger
sind (kompakte Bauweise, Entfernung von gelésten Verbindungen).

Zudem weisen dle ,,kIaSS|schen physikalischen Prozesse noch grundlegende Fragestellungen auf.

- So ist bis heute der hochkomplexe Prozess der Sorption an
Aktivkohle noch nicht aufgeklart. Hierbei spielen die physikalisch-
chemischen Parameter der Wassermatrix (T, pH, Gehalt an lonen,
organisches Material, etc.) und der Aktivkohle (Porenverteilung,
funktionelle  Oberflachenstrukturen etc.) wichtige Rollen
(Schwarzenbach et al. 2003).

Physikalische Prozesse bestimmen die Mobilitat von Schadstoffen.
Dabei kénnen beispielsweise Kolloide als Vehikel fur z.B. schwer
wasserlosliche Stoffe dienen, die kaum in der wassrigen Phase
nachweisbar sind. Hier stellen polyaromatische Kohlenwasser-
stoffe ein Beispiel dar, die wegen ihrer geringen Wasserloslichkeit
und hydrophoben Wechselwirkungen sehr gut an Bdden ad- und absorbieren, jedoch Uber die
Beweglichkeit von Kolloiden eine signifikante Mobilitat besitzen (Schwarzenbach et al. 2003).
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Forschungsliicken

Der wesentliche Fokus im Bereich physikalischer Wasseraufbereitungsmethoden besteht darin,
dass wasserchemische und physikalische Prozessverstandnis zu verbessern und neue Materialien
und Prozesse zu entwickeln, die (ber die klassischen Zielstellungen hinaus weitere
Aufbereitungszwecke erflillen. Zur Erreichung dieses Zieles werden neue Materialien entwickelt,
die einen robusten und effizienten Prozess ermoéglichen und die ,klassische Verfahren® in mit
kompaktem Design koppeln (z.B. Oxidation plus Membranfiltration zur Erhdhung der
Filtratausbeute). Forschungsbedarf besteht weiterhin darin, neue Materialien zur Entfernung von
solchen Schadstoffen zu finden, die sich bisher nur mit grofiem technischen Aufwand entfernen
lassen (z.B. Trifluoressigsaure, Perfluorpropion- und Perfluorbutansaure, M12-Chlortalonil).

In nattrlichen Systemen wurde der kolloidale Transport von Schadstoffen bislang kaum untersucht.
Hier stellen Fragen zur Fracht kolloidal gebundener Schadstoffe, deren toxikologisches Potential
sowie die GroRenverteilung naturlicher Partikel.

Zukunftsthemen
Membranfiltration

° Antifoulingstrategien: Reaktive Membranen (z.B. elektrochemische Bildung von
Oxidationsmitteln), Ruckspul- und Reinigungsstrategien, Hybridverfahren (Flockung,
Aktivkohle), Untersuchung und Monitoring von Foulingprozessen

. Spurenstoffeliminierung: Reaktive Membranbeschichtung, funktionelle Gruppen (z.B.
Ladungstrager zum selektiven Ruckhalt geladener Stoffe),

. Hybridverfahren: Verfahrenskombinationen mit (modifizierter) Pulveraktivkohle,
Oxidationsverfahren und Flockungsmitteln

° Einsatz der Membranfiltration in der Abwasserreinigung und Abwasserwiederverwendung

Tiefenfiltration

. Entwicklung neuer Sorbenzien zur selektiven Spurenstoffelimination oder Optimierung von
biologischen Prozessen

. Entwicklung von Hochdurchsatzfitern mit einem weiten dynamischen Bereich
(Mischwasseraufbereitung)

. Untersuchung von Transportprozesse in porésen Systemen

Physikalische Prozesse in natiirlichen Systemen

o Kolloidaler Transport von Schadstoffen (wie mobil sind Kolloide in natlrlichen Systemen? In
welchem Umfang werden Schadstoffe durch Kolloide von der Biota aufgenommen und in der
Nahrungskette angereichert? Wir hoch ist der Anteil der kolloidal gebundenen Stoffe an der
Gesamtbelastung durch Schadstoffe in einem aquatischen System?)

. Einfluss des GroRenspektrums von schadstoffbelasteten Kolloiden auf deren Mobilitat und
Toxizitat.
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Abbildung 13: Schematische Darstellung des Forschungsbedarfs Im Bereich physikalische
Prozesse

6. Klimawandel und Wasser 4.0

Autoren: Holger Lutze und Thomas Ternes

Hintergrund

In den letzten Jahrzehnten sind weltweit schnell voranschreitende klimatische Veranderungen zu
beobachten (Masson-Delmotte et al., 2021; Sippel et al., 2020). Neben der Erhéhung der weltweiten

s Durchschnittstemperaturen aufert sich dies in
Mitteleuropa durch die zunehmende Frequenz an
Hochwasser- und Niedrigwasserereignissen und
den damit einhergehenden Qualitats- und
Quantitatsproblemen  der  zur  Verfugung
stehenden Trinkwasserressourcen. Weiterhin wird
auch die o©kologische Qualitdt der Gewasser
beeintrachtigt. In der Offentlichkeit wurde dabei
v.a. das Fischsterben in der Oder
wahrgenommen. Auch signifikante Einbufen
landwirtschaftlicher Ertrage oder das Schrumpfen
von Hochwaldern sind bedeutende Anzeichen des
Klimawandels. Das Klima ist daher ein wichtiger Taktgeber fir einen notwendigen Wandel in der
Wasserwirtschaft und der Gewasserbewirtschaftung, die vor groRen Herausforderungen stehen. Zu
den Herausforderungen in der nahen Zukunft zahlen u. a. Wasserknappheit, erhéhte
Abwasseranteile in Gewassern, extreme Hoch- und Niedrigwasserereignisse (Haer et al., 2020;
Swain et al.,, 2020) und Temperaturanstiege naturlicher Gewasser sowie massive Algenbliten
(Gobler, 2020). Ein kontinuierlich sich verbesserndes Prozessverstandnis der klimatisch bedingten
Veranderungen in Bezug auf Wasserqualitat und Wasserquantitat sowie die Zukunftsprognosen aus
denen Handlungsstrategien abgeleitet werden, sind die Basis zur Erarbeitung von
wasserwirtschaftlichen Lésungsvorschlagen.

Hier wird nachfolgend v.a. auf den Bereich Forschungslicken und —bedarf im Bereich der
Wassergewinnung eingegangen.
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Forschungsliicken

Wesentliche Forschungslicken bestehen im Bereich der Vorsage von klimatisch bedingten
Veranderungen und den daraus abzuleitenden Anpassungen der Wassergewinnung und den
eingesetzten technologischen Verfahren der Wasseraufbereitung. Aktuelle Planungen von
Wasseraufbereitungssystemen und Wasserverteilsystemen sind fir die sich zuklnftig mit
zunehmender Dynamik andernden Rahmenbedingungen zu statisch. Eine Erh6hung der Flexibilitat
kann durch die Scharfung von Zukunftsprognosen sowie die Entwicklung von virtuellen Werkzeugen
und selbstlernenden Systemen erreicht werden, um eine resiliente zukunftsorientierte
Wasserwirtschaft zu generieren.

Zukunftsthemen

1.  Einfliisse der Klimaveranderung auf Qualitat und Quantitiat von Wasserressourcen

° Erhéhung der Temperatur und damit verbundene Anderungen der Red/Ox Bedingungen und
Algenwachstumsbedingungen

. Engpass bei Wasserressourcen, Verringerung der Grundwasserneubildung

. Erhéhung des Eutrophierungspotenzials durch eine verringerte Verdiinnung von Nahrstoffen
aus Abwasser und Oberflachenabfluss (Geruchsstoffe, Toxine, pH-Wertadnderung, Verlandung
etc.)

. Erhéhung der Frequenz von Hoch- und Niedrigwasserereignissen

. Erhéhung der Spurenstoffkonzentrationen durch verringerte Verdiinnung

2. Erhéhung der Widerstandfahigkeit (Resilienz) der Wasserwirtschaft auf kurzfristige
Extremereignisse sowie mittel bis langfristige Trendveranderungen

° Ertichtigung der Abwasserbehandlung in extremen Trockenwetterphasen sowie nach
Starkregenereignissen (Reduzierung/Vermeidung von Mischwasserentlastungen)

° Anpassung der Trinkwasseraufbereitung an die Aufbereitung von Rohwasser mit stark
schwankender Qualitat und Quantitat

. Erweiterung/Ausdehnung des Netzschutzes zur ganzjahrigen Sicherung der mikrobiellen
Sicherheit von Trinkwasser (z.B. Hitzewellen, erhéhte Rohwassertemperaturen).

. Entwicklung neuer Strategien des Netzschutzes und Evaluierung/Abwagung von
Desinfektionsschutz und Nebenprodukt-Bildung beim Einsatz sekundarer Oxidationsmittel.

. Zusammenschluss von Verteilnetzen zur bundesweiten Sicherung der Wasserversorgung
(Mischbarkeit, Korrosion, Materialvertraglichkeit, behordliche Schranken etc.)

3. Prognoseorientierte Planung neuer Wasserinfrastruktur

. Kl gestutzte Entwicklung von Prognosen zur Wasserqualitat und Wassergewinnung

o Digitale Zwillinge (z.B. virtuelle Abbildung der Wasserwerksprozesse) zur prognoseorientierten
Entwicklung neuer Trinkwasseraufbereitungsprozesse, Abwasserbehandlungsverfahren und
Verteilnetzdesigns sowie deren Steuerung und Management

. Verbesserung der Steuerung von Wasseraufbereitungsanlagen, Trinkwasserverteilnetzen und
Abwasserkanalsystemen durch Echtzeitlibertragung von Ereignissen und automatisierte
Steuerung (Digitalisierung der Wasserwirtschaft)

. Einbindung zukiinftiger Datenverarbeitungssysteme (z. B. Quantencomputer)
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