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Zusammenfassung

Die EU-Wasserrahmenrichtlinie (WRRL) fordert die Berichterstattung zu den Eintradgen von
Néahrstoffen (Stickstoff, Phosphat) und Schadstoffen in Fliisse und die Meere. Fiir diese Aufgabe
werden mit dem Modellsystem MoRE (Modeling of Regionalized Emissions; Fuchs et al. 2010)
die Stickstoffeintrage in das Gewassersystem aus diffusen und punktuellen Quellen bilanziert.
Nach Fuchs et al. (2017) stellt der Grundwasserpfad derzeit mit 54 % (Zeitraum 2006 - 2011)
die Haupteintragsquelle fiir Stickstoff in die Oberflachengewésser in Deutschland dar. Der ,gute
Zustand“ des Grundwassers in Bezug auf Nitrat wird nach WRRL-Bestandsaufnahme in Deutsch-
land in rund 27 % der Grundwasserkorper verfehlt (BMUB, 2014). Fiir die Modellierung der N-
Eintrage iiber den Pfad ,Boden - ungesattigte Zone — Grundwasser” verwendete MoRE bislang
einen empirischen Ansatz (nach Behrendt et al. 1999). Mit diesem Ansatz werden jedoch erheb-
lich niedrigere NOs-Konzentrationen im Grundwasser berechnet, als tatsachlich gemessen wer-
den (Bach et al. 2016). Das zugrundeliegende Modellkonzept und die empirischen Werte der Pa-
rameter gehen im Kern auf die 1980er und 1990er Jahren zuriick und sind in wesentlichen Tei-
len nicht mehr aktuell und/oder nicht mehr rekonstruierbar (tiberprifbar).

Im vorliegenden Forschungsvorhaben wurde daher ein neuer Ansatz fiir diesen Eintragspfad
entwickelt, der im Kern zwei Anderungen umfasst: (i) Verwendung von nutzungsspezifischen N-
Austragen fiir alle Flichennutzungen; (ii) flichendeckende Abschatzung der Nitratkonzentration
im Grundwasser mittels eines Random Forest-Klassifikationsverfahren. Im Unterschied zu den
sonst iiblicherweise verwendeten Modellansdtzen wurde damit im vorliegenden Projekt der N-
Eintrag in Oberflaichengewdasser iiber das Grundwasser als unabhéngige Grofie geschatzt, deren
Berechnung nicht an die {ibrigen N-Fliisse gekoppelt ist.

Die Berechnungen wurden zunéchst fiir das Bundesgebiet in einem 1 km x 1 km-Raster durchge-
fithrt, fiir die Anwendung im Modell MoRE wurden die Ergebnisse auf die hydrologischen Analy-
segebiete (analytical units) des Modells bzw. auf Deutschland insgesamt bezogen. Im Einzelnen
wurden folgende Arbeitsschritte durchgefiihrt.

Aktualisierung der Geo-Datengrundlagen

Fiir verschiedene Themen wurden aktualisierte und/oder radumlich hoher aufgel6ste Geo-Da-
tenséatze als MoRE-Modelleingangsdaten aufbereitet. Als Informationsquelle zur Landnutzungs-
verteilung wird das Landbedeckungsmodell Deutschland 2015 (LBM-DE 2015; BKG 2016) ver-
wendet (1 Hektar Mindestgrofie Kartiereinheit). Die Abgrenzung und Attributierung der hydro-
geologischen Einheiten basiert auf der Hydrogeologische Ubersichtskarte 1:200.000 (HUK200;
BGR 2016); erganzend wurde die Karte der Hydrogeologischen Raumgliederung (HYRAUM; BGR
& SGD 2015) von Deutschland herangezogen. Die mittlere jahrliche Sickerwasserrate aus dem
Boden (SWR 1000_250; BGR 2003b) und die mittlere jahrliche Grundwasserneubildung (GWN
1000; BGR 2003a) beinhalten die wichtigsten Gréfien des Wasserhaushalts. Als zentrale Grofde
fiir die Beschreibung der N-Fliisse dient der hydrosphirische Stickstoff-Uberschuss auf den
Landwirtschaftsflichen (Haufdermann et al. 2019) mit Regionalgliederung Kreise. Fiir natiirliche
Flachen (Wald, naturnahe Vegetation) und stadtische Flachen wird jeweils ein konstanter Wert
des N-Eintrags angesetzt. Mit dem PINETI-3-Datensatz (Schaap et al. 2018) steht eine aktuali-
sierte Zeitreihe zur atmosphéarischen N-Deposition auf verschiedenen Flachennutzungen zur
Verfiigung. Als Maske fiir die Auswertung der digitalen Flichendaten sowie die Darstellung der
Ergebnisse zur NOs-Konzentration dient die Karte ,GeoGitter Deutschland 1 km ETRS89-
UTM32“ (BKG 2018).



Knoll et al. (2024): Stickstoffreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser — Grundlage fiir die Modellierung der
Stickstoffeintrage in Oberflachengewasser - Forschungsbericht

Darstellung der raumlichen Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser

Die Nitratkonzentration in einem Grundwasserkorper hiangt von zahlreichen Einflussfaktoren
ab. Dazu zdhlen insbesondere die hydrogeologischen Eigenschaften des Grundwasserleiters, die
Grundwasserneubildungsrate, die Verweilzeiten in der ungesattigten Zone und im Grundwasser,
die Hohe der N-Eintrdge aus den verschiedenen Landnutzungen und schliefilich die Intensitat
des Nitratabbaus wahrend der Passage des Sicker- bzw. Grundwassers. Ausgangspunkt fiir die
Darstellung der raumlichen Verteilung sind im Regelfall die gemessenen NO3z-Konzentrations-
werte in Grundwassermessstellen. Diese Punktdaten miissen mit geeigneten Regionalisierungs-
bzw. Interpolationsverfahren in eine flichenbezogene Darstellung der Konzentrationsverteilung
eines Grundwasserinhaltsstoffes transformiert werden. Grundsétzlich werden dafiir drei Verfah-
ren unterschieden: (i) geostatistische Verfahren (Kriging-Verfahren), (ii) emissionsbasierte Ver-
fahren und (iii) explorativ-statistische Verfahren.

In geostatistischen Verfahren wird davon ausgegangen, dass die Konzentrationswerte im Grund-
wasser in einer raumlichen Abhédngigkeit voneinander stehen, das heifst, dass Messwerte einan-
der naheliegender Standorte dhnlicher sind als Messwerte weiter entfernter Standorte. Die Aus-
pragung der rdumlichen Autokorrelation wird in Form von Semivariogrammen beschrieben. Im
anschlieféenden Kriging-Verfahren erfolgt mittels eines Semivariogramms die raumliche Inter-
polation. In einigen Bundeslandern wird dafiir das SIMIK+-Verfahren (Simple Updating and Indi-
cator Kriging based on Additional Information) verwendet. Zentrale Bedingung fiir eine (statis-
tisch begriindete) Anwendung von Kriging-Verfahren ist die rdumliche Autokorrelation der
Messwerte. Es ist jedoch nicht bekannt, ob diese Bedingung fiir die SIMIK-Anwendungen in
Deutschland tiberpriift worden ist.

Neben statistischen Verfahren kann die raumliche Verteilung einer Groéfse grundséatzlich auch
mittels eines Emissions-basierten Ansatzes dargestellt werden. Dabei wird die raumliche Vertei-
lung der Zielgrofe durch die Verteilung der emissionsbestimmenden Faktoren gepragt, die im
Modell miteinander verkniipft werden. Beispielsweise wird im Projekt AGRUM-DE die Modell-
kette RAUMIS-GROWA-WEKU-DENUZ (Wendland et al. 2020) eingesetzt, um den Stickstoffein-
trag in Oberflichengewasser und Grundwasser auf verschiedenen Transportpfaden zu schitzen.
Emissionsbasierte Verfahren stellen allerdings keine Interpolation im engeren Sinne dar, da die
Modellierung unabhingig von der Immission, das heif3t der rdumlichen Verteilung der Mess-
werte eines Grundwassermessnetzes erfolgt.

Seit einigen Jahren werden zunehmend explorativ-statistische Methoden zur Darstellung der
raumlichen Verteilung von Grundwasserparametern eingesetzt. Dabei wird der Zusammenhang
zwischen einer Zielgrofie (hier: Nitratkonzentration) und einer Vielzahl von (mdéglichen) erkla-
renden Variablen (Pradiktoren), deren Auspragung flaichendeckend fiir ein Betrachtungsgebiet
vorliegt, mittels selbstlernender Klassifikationsverfahren analysiert. Ein Verfahren sind , Classifi-
cation and Regression Trees“ (CART; Entscheidungsbaume), mit denen komplexe, nicht-para-
metrische Datensdtzen mit sowohl numerischen als auch kategorialen Variablen, die als Pra-
diktoren in das Verfahren eingehen, analysiert werden konnen (Breiman 1984). In einem CART-
Verfahren wird eine Menge von Objekten (Daten) mit Hilfe von Entscheidungsregeln in homo-
gene Teilmengen (Klassen) unterteilt, bei denen die Objekte innerhalb einer Klasse untereinan-
der moglichst dhnlich und zwischen den Klassen moglichst unterschiedlich sind. Ausgehend vom
gesamten Datensatz teilt der Entscheidungsalgorithmus die Daten an jeder Entscheidungsstelle
(Knoten) in zwei Teildatensatze, das heifst der Entscheidungsbaum verzweigt sich in zwei
JAste“. Diese Aufteilungen werden immer weiter fortgefiihrt, so dass zahlreiche (nicht-termi-
nale) Knoten gebildet werden. Der Entscheidungsbaum endet schliefilich in terminalen Knoten,
den ,Blattern®, die die Schatzwerte der abhangigen Variable (Zielgrofie) liefern.
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Flir die Modellierung der Nitratkonzentration flichendeckend fiir das Bundesgebiet wurde das
Random Forest (RF)-Verfahren (Breiman, 2001) verwendet, eine Weiterentwicklung von CART.
Flir das Trainieren des RF-Klassifikationsalgorithmus wurden Zeitreihen der Nitratkonzentrati-
onen (Jahre 2009 bis 2018) sowie weiterer hydrochemischer Parameter von rund 7.000 Mess-
stellen des WRRL-Grundwassermessnetzes iiber die LAWA-AG ,,Grundwasser und Wasserver-
sorgung” bereitgestellt. Die Daten wurden aufbereitet, in eine Datenbank tiberfiihrt und selek-
tiert, so dass fiir die weitere Analyse rund 5.400 WRRL-Messstellen verblieben. Die mittlere Nit-
ratkonzentration der ausgewerteten Messstellen betrdgt 21,5 mg NO3/1, der Anteil der Messstel-
len iiber dem Schwellenwert von 50 mg NO3z/1 liegt bei 15 %.

Folgende Informationen wurden als Pradiktoren der RF-Klassifikation herangezogen: Landnut-
zung nach LBM-DE 2012, aggregiert zu fiinf Landnutzungsklassen; hydrogeologische Raumglie-
derung HYRAUM; hydrogeologische Ubersichtskarte HUK200; Mittlere jahrliche Grundwasser-
neubildung GWN1000; Grundwasserverweilzeiten in Deutschland (n. Kunkel et al. 2007, Fuchs
et al. 2010); Stickstoff-Uberschuss auf der Landwirtschaftsfliche (Mittel 2007 bis 2016; Haufer-
mann et al. 2019); potentielle Nitratkonzentrationen im Sickerwasser, berechnet aus mittlerer
jahrlicher Sickerwasserrate aus dem Boden in Deutschland und dem hydrosphérischen Stick-
stoff-Uberschuss; Wasserspeicherfihigkeit (Feldkapazitit) der Béden bis 1 m Tiefe (BGR,
2015)sowie Merkmal Humusgehalt (Gehalte an organischer Substanz der Boden) (BGR, 2007).

Fiir das Trainieren des Klassifikationsalgorithmus (Entscheidungsbaums) im RF-Verfahren miis-
sen die Punktdaten (NOs-Grundwasserkonzentrationen) mit den Flachendaten verkniipft wer-
den, die als Pradiktoren dienen. Da keine Informationen zu den Einzugsbereichen der Messstel-
len verfiligbar sind, miissen vereinfachte Annahmen zum potenziellen Einzugsgebiet der Mess-
stellen getroffen werden. In einer Voruntersuchung fiir die Messstellen im Land Hessen wurde
gezeigt, dass ein Kreis mit Radius 1.000 m um die Messstellen die beste Naherung zur Beschrei-
bung des potentiellen Einzugsgebietes darstellt (Knoll et al. 2019). Fiir die RF-Klassifikation
wurden daher die Auspragung der Pradiktoren im Umkreis von 1.000 m fiir jede Messstelle er-
mittelt. Fiir die fiinf Landnutzungsklassen Ackerland, Griinland, Sonderkulturen (Weinbau, Obst-
bau), Siedlung und Wald wurde deren prozentualer Flachenanteil im Umkreis ausgewertet, fiir
das Merkmal hydrogeologische Einheit wurde der Wert des dominierenden Flachenanteils iiber-
nommen, und fiir die Variablen Grundwasserneubildung, Feldkapazitit, Humusgehalt und Stick-
stoff-Uberschuss wurden die Werte flichengewichtet gemittelt. Fiir die prognostische Anwen-
dung der RF-Klassifikation, das heifst fiir die flichendeckende Darstellung der Nitratkonzentra-
tion im Grundwasser in Deutschland, wurden weiterhin die Werte der Pradiktoren - in gleicher
Weise wie fiir die Kreisbulffer - fiir jede 1 km x 1 km-Rasterzelle ermittelt.

Die ersten Anwendungen des RF-Verfahren fiir das Bundesgebiet haben gezeigt, dass die Redox-
Verhiltnisse im Aquifer den mit Abstand wichtigsten Pradiktor der Nitratkonzentration darstel-
len. Aufgrund dieser mafigeblichen Bedeutung wurde ebenfalls mittels RF-Klassifikation eine
Karte der Redox-Bedingungen im Bundesgebiet erzeugt. Dazu wurden zunachst mit den Daten
zur Oz- und zur Fe-Konzentrationen in den WRRL-Grundwassermessstellen als Zielgrofie zwei
RF-Klassifikationen mit den vorstehend aufgefiihrten Pradiktoren (mit Ausnahme der Landnut-
zung und der potenziellen Nitratkonzentration im Sickerwasser) trainiert. Mit diesen RF-Model-
len wurden Karten der O- und zur Fe-Konzentrationen im Grundwasser generiert. Die O2- und
Fe-Konzentrationen wurden anschliefiend in eine vierstufige Klassifikation der der Redox-Be-
dingungen (in Anlehnung an LAWA 2018) von [0] aerob bis [3] stark anaerob eingeteilt und eine
Karte der Redox-Verhiltnisse erzeugt.

Fiir die Entwicklung und Uberpriifung des RF-Klassifikationsalgorithmus fiir die Nitrat-Konzent-
ration wurden die rund 5.400 WRRL-Grundwassermessstellen in einen Trainings- (80 % der Da-
ten) und einen Testdatensatz (20 %) aufgeteilt. Mit dem Trainingsdatensatz zeigt das RF-Modell
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eine sehr gute Anpassung (RMSE = 8,7 mg NOs/], R? = 0,93, MAE = 5,4 mg NOs/1). Fiir die an-
schliefende Anwendung des Modells auf den Testdatensatz (20 % der Messstellen) resultierte
mit einem RMSE von 20,9 mg NO3/], einem R? von 0,51 und einem MAE von 13,0 mg NO3z/1 eine
gute Vorhersageleistung. Das RF-Modell unterschitzt tendenziell sehr hohe NO3z-Konzentratio-
nen (ca. > 90 mg NO3/1) und der Prognosebereich ist auf Werte bis ca. 100 mg NO3/1 begrenzt.

Mit dem RF-Modell und den Rasterkarten der Pradiktoren wurde schlief3lich die Verteilung der
Nitratkonzentration im Grundwasser in Deutschland (1 km x 1 km-Raster) geschatzt. Das grof3-
raumige Verteilungsmuster der Nitratkonzentration nach dieser Karte ist weitgehend kongruent
mit der Verteilung der ,roten“ Grundwasserkoérper nach WRRL. Die mittlere Nitratkonzentration
betragt 22,7 mg NO3/], fiir rund 10 % der Flache wird eine Konzentration > 50 mg NO3/1 ausge-
wiesen. Das Quantile Random Forest (QRF)-Verfahren ermdglicht es, das Unsicherheitsintervall
einer Zielgrofde zu berechnen, die mittels Random Forest geschitzt wird (Meinshausen 2006).
Das Unsicherheitsintervall ist definiert als die Spannbreite zwischen der unteren und der oberen
Grenze der Modellschatzung fiir eine Klasse des RF-Modells (i.e. ein terminaler Knoten des Ent-
scheidungsbaums). Ein 90 %-Unsicherheitsintervall entspricht dem Bereich vom 5-Perzentil bis
zum 95-Perzentil der Werteverteilung, innerhalb derer der wahre Wert der Schatzgrofie zu er-
warten ist. Fiir die Nitratkonzentration im Grundwasser wird mittels QRF bei einem mittleren
absoluten Fehler von 12,7 mg NO3/1 ein mittleres Vorhersageintervall von 53,0 mg NOz/1 be-
rechnet. Die Spannbreite der Unsicherheitsintervalle im Regelfall proportional zum Wert der
Zielgrofie, das heifst grofie Unsicherheitsintervalle werden iiberwiegend fiir die Bereiche be-
rechnet, in denen auch hohe Nitratkonzentrationen geschatzt werden.

Im Hinblick auf den Mafdstab der Aussagen, die im vorliegenden Projekt angestrebt werden, so-
wie in Anbetracht der relativ geringen Dichte des Messnetzes, das fiir das Training der RF-Klas-
sifikation herangezogen wurde, wird die Prognoseleistung des Modells insgesamt als gut angese-
hen. Die begrenzte Prognosegiite muss bei der Interpretation der Ergebnisse allerdings stets
mitberiicksichtigt werden.

Der Pradiktor ,Redox-Bedingungen” hat die mit Abstand starkste relative Bedeutung fiir die RF-
Klassifikation. Die fiinf Pradiktoren ,hydrogeologische Einheit®, ,Anteil Ackerland®, ,potentielle
Nitratkonzentration im Sickerwasser”, , Stickstoff-Uberschuss auf der Landwirtschaftsfliche” so-
wie , Anteil Waldflache” treten demgegeniiber deutlich zurtick. Unter den Pradiktoren ist der
,Stickstoff-Uberschuss” die einzige GrofRe, die durch Managementmafinahmen der Landwirt-
schaft beeinflusst werden kann. Dies unterstreicht die Problematik, dass die Nitratkonzentration
im Grundwasser in grofem Umfang von natiirlichen Einflussfaktoren gepragt wird und - zumin-
dest auf kiirzere Sicht - auf Anderungen in der Stickstoff-Diingung und Bewirtschaftung nur ver-
gleichsweise schwach reagiert.

Abschatzung der Nitratreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser

Der Nitrateintrag in Oberflichengewdsser liber den Grundwasserpfad hiangt im Wesentlichen
von zwei zentralen Prozessen ab: (i) der Nitratfracht mit dem Sickerwasser aus dem durchwur-
zelten Bodenbereich und (ii) der Verminderung dieser Fracht im Verlauf der Passage des Sicker-
wassers durch die ungesattigte Zone und anschliefiend den Grundwasserkérper. Die Grofdenord-
nung der Verminderung der N-Fracht in der ungesattigten Zone und im Grundwasser wurde auf
Basis der GréfRen nutzungsspezifischer N-Uberschuss, Sickerwasserrate, Grundwasserneubil-
dung und Nitratkonzentration im Grundwasser abgeschatzt. Die Methodik stellt einen verein-
fachten konzeptionellen Ansatz dar, der darauf verzichtet, die komplexen biogeochemischen Nit-
ratabbauprozesse in der ungesattigten Zone (einschlief3lich dem durchwurzelten Bodenbereich)
und im Aquifer abzubilden. Die Nitratreduktion wird vereinfacht ausgedriickt als das Verhaltnis
der N-Fracht im Grundwasser zum N-Eintrag in die ungesattigte Zone. Die Verminderung der
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Nitratfracht wird dabei als das integrierte Ergebnis der verschiedenen Abbauprozesse im Ver-
lauf des Transports in der ungesattigten Zone und im Grundwasserkorper betrachtet.

Ausgangsgroéfle ist der hydrosphirische N-Uberschuss im Boden, definiert als der Uberschuss
der N-Flachenbilanz vermindert um die gasformigen NHs-Verluste wihrend und nach der Aus-
bringung von mineralischen und organischen N-Diingern auf Landwirtschaftsflachen. Im Zeit-
raum 2007 bis 2016 betrug der hydrosphirische N-Uberschuss im Mittel 56 kg N ha! a1, die
Spannweite in den Kreisen reichte von 13 bis 146 kg N ha-! a-L. Fiir den N-Eintrag auf stadtische
Flachen wird ein konstanter Wert von 18 kg N ha't a1, fiir Waldflachen und Flachen mit naturna-
her Vegetation wird eine N-Auswaschung unterhalb der Wurzelzone von 5 kg N ha-! a-1 L ange-
setzt. Der hydrosphérische N-Uberschuss in den Rasterelementen wurde dann als flichenge-
wichteter Mittelwert aus den nutzungsspezifischen Eintragen der vier Landnutzungskategorien
berechnet und beschreibt den N-Eintrag, der aus der Wurzelzone in die ungesattigte Zone ge-
langt.

Ein Teil der N-Fracht gelangt mit dem Zwischenabfluss (Interflow) bzw. iiber Drainagen direkt
in Oberflachengewdsser, wobei auch auf diesen Transportpfaden Nitratreduktion stattfinden
kann (was hier allerdings nicht weiter betrachtet wird), der {ibrige Teil wird mit dem Sickerwas-
ser in das Grundwasser verlagert. Das Verhaltnis der Grundwasserneubildung zur Sickerwasser-
rate wird als Proxygrofie verwendet, um den Anteil der N-Fracht ndherungsweise abzuschatzen,
der aus der ungesattigten Zone weiter in das Grundwasser eingetragen wird. Die durchschnittli-
che Sickerwasserrate in Deutschland liegt bei etwa 287 mm a-1 und die durchschnittliche Grund-
wasserneubildungsrate bei 125 mm a-! (hydrologische Periode 1961 - 1990). Nach diesem An-
satz gelangt somit mehr als die Halfte des Sickerwassers tliber Interflow bzw. Drainagen in die
Oberflachengewadsser, das heifdt tragt nicht zur Grundwasserneubildung bei.

Zur Berechnung der (flichenbezogenen) N-Fracht im Grundwasser wird die Grundwasserneu-
bildungsrate als Naherungswert fiir den Grundwasservolumenstrom verwendet. In Verbindung
mit der Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser gemafd RF-Modellierung wird damit
schliefllich die N-Fracht im Grundwasser berechnet. Der N-Eintrag in die ungesattigte Zone be-
tragt im Mittel rund 36 kg N ha-1 a-1. Davon wird der grofiere Teil iiber Zwischenabfluss und Dra-
nagen abgefiihrt, der mittlere N-Eintrag in das Grundwasser belduft sich im Mittel des Bundesge-
bietes auf rund 17 kg N ha-1 a-1und die mittlere N-Fracht im Grundwasser auf 6 kg N ha-1 a-1.

Die Nitratreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser wird schlief3lich als Verhalt-
nis (Quotient) der N-Fracht im Grundwasser zum N-Eintrag in das Grundwasser berechnet, im
Mittel des Bundesgebietes betragt diese Nitratreduktion 57 %. In rund 12 % der Rasterelemente
tritt die Situation auf, dass N-Fracht im Grundwasser grofier ist als der N-Eintrag in das Grund-
wasser, womit keine Reduktion, sondern eine Zunahme der N-Fracht berechnet wird. Diese Ras-
ter "ohne Reduktion" liegen hauptsachlich in den starker bewaldeten Gebieten (Alpen, Schwarz-
wald, Harz usw.); zum einen sind dort die absoluten Werte der beiden Groéfien niedrig und zum
anderen treten diese Regionen im Hinblick auf die Nitratbelastung des Grundwassers nicht als
Problemgebiete in Erscheinung.

Die hier vorgestellte Methodik ist nach Stand der Kenntnis der erste Ansatz zur Abschatzung der
raumlichen Verteilung der N-Reduktion im Bundesgebiet, integriert tiber die ungesattigte Zone
und das Grundwasser. Unbeschadet der vereinfachenden Annahmen und der beschrankten Aus-
sagekraft bieten die Ergebnisse nach Auffassung der Autorinne und Autoren eine brauchbare
Anndherung an die Frage, in welcher Gréfdenordnung und mit welcher regionalen Verteilung die
N-Frachten iiber den Sickerwasser- und Grundwasserpfad infolge des Nitratabbaus gegeniiber
dem Eintrag in den Boden reduziert werden. Eine quantitative Angabe zur Unsicherheit der Ziel-
grofie N-Reduktion ist bislang allerdings nicht méglich.
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Neuberechnung des N-Eintrags in Oberflaichengewasser iiber den Grundwasserpfad mit MoRE

Mit den aktualisierten Geodaten zu Hydrogeologie und Landnutzung sowie der verbesserten Ab-
bildung des N-Eintrags iiber den Grundwasserpfad wurden schliefslich die Stickstoff-Frachten
mit dem Modellinstrument MoRE neu berechnet.

Nach dem neuen Ansatz werden in Deutschland 1.059 kt N/a in den Boden bzw. die ungesattigte
Zone eingetragen. Dabei zeigt sich ein ausgepragtes raumliches Verteilungsmuster der hydro-
sphérischen N-Eintrdge mit Maxima von mehr als 50 kg N ha1 a-! in den intensiven Viehhal-
tungsregionen gepragten Gebieten im Nordwesten und im stidlichen Raum Deutschlands. Drdna-
gen bilden im Modellansatz von MoRE einen eigenen Eintragspfad, der vom Grundwasser unab-
hangig ist. Fiir diesen Eintragspfad werden in MoRE 133 kt N/a modelliert. Damit ergibt sich mit
dem neuen Modellansatz ein Stickstoff-Eintrag in den Boden von insgesamt 1.191 kt N/a. Im
Mittel {iber alle Analysegebiete stammt der Stickstoff-Austrag zu 90 % aus den Landwirtschafts-
flachen. Lediglich 6 % des Stickstoff-Austrages stammen aus Wald und aus Flachen mit nattirli-
cher Vegetation und nur rund 3 % aus Siedlungsfreiflichen; der Beitrag der librigen Flachen ist
vernachlassigbar.

Vom N-Eintrag in den Boden gelangen nur rund 47 % (500 kt N/a) tiber die ungesattigte Zone in
das Grundwasser. Auf Basis der Nitratkonzentrationen im Grundwasser und der Grundwasser-
neubildungsrate berechnet sich der Stickstoff-Eintrag tiber das Grundwasser in die Oberflachen-
gewasser von rund 205 kt N/a. Dieser N-Eintrag liber den Grundwasserpfad entspricht im Mittel
19 % des N-Eintrages an der Bodenoberflache. Gegentiber der fritheren Berechnung von rund
240 kt N/a (MoRE-Aktualisierung 2016) bedeutet das eine Anderung des Ergebnisses um rund
15 %.
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Summary

The EU Water Framework Directive (WFD) demands reporting on the inputs of nutrients (nitro-
gen, phosphate) and heavy metals into rivers and coastal seas. For this purpose, the model sys-
tem MoRE (Modeling of Regionalized Emissions; Fuchs et al. 2010) is used to estimate nitrogen
inputs into the hydrosphere from diffuse and point sources. According to Fuchs et al. (2017), the
groundwater path is the main source of nitrogen input to surface waters in Germany, accounting
for 54 % (period 2006 - 2011) of total river load. 27 % of the groundwater bodies in Germany
fails the "good status" with regard to nitrate according to the WFD monitoring (BMUB, 2014).
For the modelling of N input via the path "soil - unsaturated zone - groundwater" MoRE has so
far used an empirical approach (acc. to Behrendt et al. 1999). However, this approach calculates
considerably lower NO3 concentrations in groundwater than actually measured (Bach et al.
2016). The underlying model concept and the empirical values of the parameters go back to the
1980s and 1990s and are in essential parts no longer up to date and/or cannot be verified.

In the present research project, a new approach to this entry pathway was therefore developed,
which essentially focus on two items: (i) application of land use-specific N-output for all land use
categories; (ii) state-wide estimation of the nitrate concentration in groundwater using a ran-
dom forest classification method. In contrast to the otherwise commonly used model ap-
proaches, in the present project the N input into surface waters via groundwater was thus esti-
mated as an independent variable, the calculation of which is not coupled to the other N fluxes.

The calculations were first carried out for the federal territory of Germany in a 1 km x 1 km grid.
For the application in the MoRE model, the results were aggregated to the hydrological analysis
areas (analytical units) of the model and to Germany as a whole. In detail the following steps
were carried out.

Update of the geodata bases

For various topics, updated and/or spatially higher-resolution geodata sets were prepared as
MoRE model input data. The land cover model Germany 2015 (LBM-DE 2015; BKG 2016) is used
as information on land use distribution (1 hectare minimum size mapping unit). The delineation
and attribution of the hydrogeological units is based on the Hydrogeological Map 1:200,000
(HUK200; BGR 2016); in addition, the Map of Hydrogeological Spatial Structure (HYRAUM; BGR
& SGD 2015) of Germany was used. The mean annual seepage rate from the soil (SWR 1000_250;
BGR 2003b) and the mean annual groundwater recharge (GWN 1000; BGR 2003a) provide the
most important data of the water balance. The hydrospherical nitrogen surplus on agricultural
land (Haufdermann et al. 2019) for the regional units of districts serves as the central quantity
for the description of the N-flows. For natural land (forest, semi-natural vegetation) and urban
areas a constant value of the N input is applied. The PINETI-3 data (Schaap et al. 2018) provide
an updated time series for atmospheric N deposition on different land uses. The map "GeoGitter
Deutschland 1 km ETRS89-UTM32" (BKG 2018) serves as a mask for the analysis of the spatial
data as well as the resulting NO3 concentration map.

Spatial distribution of nitrate concentration in groundwater

The nitrate concentration in aquifers depends on numerous determining factors. These include
in particular the hydrogeological properties of the aquifer, the groundwater recharge rate, the
residence time in the unsaturated zone and in the groundwater, the amount of N input from the
various land uses and finally the intensity of nitrate reduction during the seepage passage of the
unsaturated zone and the groundwater. Starting point for the representation of the spatial dis-
tribution are usually the measured NO3 concentration values in groundwater measuring sites.
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These point data have to be transformed into a spatial representation of the concentration pat-
tern of a groundwater constituent using appropriate regionalization or interpolation methods.
Basically three different methods are applied: (i) geostatistical methods (Kriging methods), (ii)
emission-based methods and (iii) explorative-statistical methods.

In geostatistical methods, it is assumed that the concentration values in the groundwater are
spatially dependent on each other, i.e. measured values from nearby sites are more similar than
measured values from more distant sites. The expression of the spatial autocorrelation is de-
scribed in the form of semivariograms. In the following kriging procedure the spatial interpola-
tion is done by means of a semivariogram. In some federal states in Germany the SIMIK+ proce-
dure (Simple Updating and Indicator Kriging based on Additional Information) is used for this
purpose. The central prerequisite for a (statistically based) application of kriging methods is the
spatial autocorrelation of the measured values. However, it is not known whether this condition
has been verified for SIMIK applications in Germany.

In addition to statistical methods, the spatial distribution of a quantity can in principle also be
represented using an emission-based approach. The spatial distribution of the target quantity is
determined by the distribution of the emission-governing factors, which are linked together in
the model. For example, in the AGRUM-DE project the model chain RAUMIS-GROWA-WEKU-
DENUZ (Wendland et al. 2020) is used to estimate the nitrogen input into surface waters and
groundwater on different transport paths. However, emission-based methods do not represent
interpolation in the narrower sense, since the modeling is independent from the immission, i.e.
the spatial distribution of the measured values of a groundwater monitoring network.

For some years now, explorative-statistical methods have been increasingly used to represent
the spatial distribution of groundwater parameters. The relationship between a target value
(here: nitrate concentration) and a large number of (possible) explanatory variables (predic-
tors), the characteristics of which are available for the entire area of interest, is analyzed by
means of self-learning classification methods. One method is "Classification and Regression
Trees" (CART; decision trees), which can be used to analyze complex, non-parametric data sets
with both numerical and categorical variables that enter the method as predictors (Breiman
1984). In a CART procedure, a set of objects (data) is divided into homogeneous subsets (clas-
ses) with the help of decision rules, in which the objects within a class are as similar as possible
to each other and as different as possible between the classes. Starting from the entire data set,
the decision algorithm divides the data at each decision point (node) into two sub-sets, i.e. the
decision tree splits into two "branches". These divisions are continued further and further, so
that numerous (non-terminal) nodes are formed. The decision tree finally ends in terminal
nodes, the "leaves"”, which provide the estimated values of the dependent variable (target varia-
ble).

The Random Forest (RF) method (Breiman, 2001), a further development of CART, was used to
model the nitrate concentration for Germany. For the training of the RF-classification algorithm
time series of nitrate concentrations (years 2009 to 2018) as well as further hydrochemical pa-
rameters of about 7,000 monitoring sites of the WFD groundwater monitoring network were
provided by LAWA-AG "Groundwater and Water Supply". The data were processed, transferred
to a database and selected, leaving about 5,400 WFD monitoring sites for further analysis. The
average nitrate concentration of the evaluated measuring sites is 21.5 mg NO3/I, the proportion
of measuring sitess above the threshold of 50 mg NO3/1is 15 %.

The following predictors was used for the RF classification: Land use according to LBM-DE 2012,
aggregated into five land use classes; hydrogeological spatial classification HYRAUM; hydrogeo-
logical map HUK200; mean annual groundwater recharge GWN1000; groundwater residence
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times (n. Kunkel et al. 2007, Fuchs et al. 2010); nitrogen surplus on agricultural land (mean 2007
to 2016; Haufermann et al. 2019); potential nitrate concentrations in leachate, calculated from
the mean annual leachate rate from the soil in Germany and the hydrospheric nitrogen surplus;
water storage capacity (field capacity of soils down to 1 m depth) (BGR, 2015) as well as humus
content (content of organic matter in soils) (BGR, 2007).

To train the classification algorithm (decision tree) in the RF procedure, the point data (NO3
groundwater concentrations) must be linked to the spatial data, which serve as predictors. Since
no information on the catchment areas of the monitoring sites is available, simplified assump-
tions on the potential catchment size and shape attributed to the monitoring sites have to be
made. In a preliminary study for the measuring sites in the state of Hesse it was shown that a cir-
cle with a radius of 1,000 m around the measuring site is the best approximation for describing
the potential catchment (Knoll et al. 2019). For the RF-classification, the values of the predictors
were therefore analyzed within a radius of 1,000 m for each measuring point. For the five land
use classes arable land, grassland, permanent crops (viticulture, orchards), settlement and for-
est, their percentage area share in the radius was evaluated, for the hydrogeological unit the
type of the spatially dominating unit share was adopted, and for the variables groundwater re-
charge, field capacity, humus content and nitrogen surplus the values were averaged area-
weighted. For the prognostic application of the RF-classification, i.e. for the state-wide represen-
tation of the nitrate concentration in the groundwater in Germany, the values of the predictors
were further determined - in the same way as for the circular buffers - for each 1 km x 1 km grid
cell.

A pre-test of the RF method have shown that the redox conditions in the aquifer are by far the
most important predictor of nitrate concentration. Due to this decisive relevance, a map of the
redox conditions in German groundwater was also generated by means of RF classification. For
this purpose, first of all, with the data on O and Fe concentrations in the WFD groundwater
monitoring sites as target values, two RF classifications were trained with the above mentioned
predictors (with the exception of land use and the potential nitrate concentration in the leach-
ate). With these RF-models maps of O, and Fe concentrations in groundwater were generated.
The O, and Fe concentrations was then classified in four categories of the redox conditions (acc.
to LAWA 2018) from [0] aerobic to [3] strongly anaerobic and a map of the redox conditions was
generated.

For the development and verification of the RF classification algorithm for nitrate concentration,
the approx. 5,400 WFD groundwater monitoring sites were divided into a training (80% of the
data) and a test data set (20%). With the training data set the RF model shows a very good fit
(RMSE = 8.7 mg NOs/1, R? = 0.93, MAE = 5.4 mg NO3/1). For the subsequent application of the
model to the test data set, a RMSE of 20.9 mg NO3/1, an R? of 0.51 and an MAE of 13.0 mg NO3/1
resulted in a reasonable predictive performance. The RF model tends to underestimate very high
NO3 concentrations (about >90 mg NO3/1) and the prediction range is limited to values up to
about 100 mg NO3z/1.

Finally, the distribution of nitrate concentration in groundwater in Germany was estimated us-
ing the RF model and the grid maps of the predictors. The large-scale distribution pattern of the
nitrate concentration according to this map is largely congruent with the distribution of the
groundwater bodies “not in good status” according to the WFD. The mean nitrate concentration
is 22.7 mg NOz/l, for about 10 % of the area a concentration >50 mg NO3/I is shown. The Quan-
tile Random Forest (QRF) method calculates the uncertainty interval of a target value estimated
by means of random forest (Meinshausen 2006). The uncertainty interval is defined as the range
between the lower and upper limit of the model estimate for a class of the RF model (i.e. a termi-
nal node of the decision tree). A 90% uncertainty interval corresponds to the range from the 5-
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percentile to the 95-percentile of the value distribution within which the true value of the esti-
mated quantity can be expected. For the nitrate concentration in groundwater, with a mean ab-
solute error of 12.7 mg NO3/1 a mean prediction interval of 53.0 mg NO3/1 is calculated using
QRF. The range of uncertainty intervals is usually proportional to the value of the target variable,
i.e. large uncertainty intervals mainly occur for those areas where high nitrate concentrations
are estimated.

In view of the scale of the findings, which are aimed at in the present project, as well as in view
of the relatively low density of the measurement site network, which was used for the training of
the RF-classification, the prognosis performance of the model is altogether regarded as good.
However, the limited forecast quality must be taken into account when interpreting the results.

The predictor "redox conditions" has by far the strongest relative importance for RF classifica-

nmon

tion. In contrast, the five predictors "hydrogeological unit", "share of arable land", "potential ni-
trate concentration in leachate”, "nitrogen surplus on agricultural land" and "share of forest
area" are significantly less important. Among the predictors, the "nitrogen surplus” is the only
variable that can be influenced by agricultural practice. This underlines the problem that the ni-
trate concentration in groundwater is largely governed by natural factors and - at least in the

shorter term - reacts only weakly to changes in nitrogen fertilization and management.
Estimation of nitrate reduction in the vadose zone and in groundwater

The nitrate input into surface waters via groundwater depends essentially on two central pro-
cesses: (i) the nitrate load with the leachate from the soil root zone and (ii) the reduction of this
load as the leachate passes the vadose zone and subsequently the groundwater body. The mag-
nitude of the N load reduction in the vadose zone and in the groundwater was estimated based
on the magnitudes of use-specific N surplus, leachate rate, groundwater recharge and nitrate
concentration in the groundwater. The methodology represents a simplified conceptual ap-
proach that does not depict the complex biogeochemical nitrate degradation processes in the
unsaturated zone (including the soil root zone) and in the aquifer. In simplified terms nitrate re-
duction is calculated as the ratio of N load in groundwater to N input into the vadose zone. The
reduction of the nitrate load is treated as the integrated result of the different degradation pro-
cesses during nitrate transport through the vadose zone and the aquifer.

The starting point is the hydrospheric N surplus in the soil, defined as the surplus of the N soil
surface budget reduced by the gaseous NH3 losses during and after the application of mineral
and organic N fertilizers on the agricultural land. In the period 2007 to 2016, the hydrospheric N
surplus was 56 kg N ha-1 a1 on average, varying between the districts from 13 to 146 kg N ha-!
a'l For the N input to urban areas a constant value of 18 kg N ha-1 a-1 is assumed, for forest areas
and areas with semi-natural vegetation a N leaching below the root zone of 5 kg N ha-1 a-1 is as-
sumed. The hydrospherical N surplus in the grids was calculated as area-weighted mean from
the use-specific N input of the four land use categories and corresponds to the N input that
passes from the soil root zone into the vadose zone.

A part of the N load reaches surface waters directly via interflow or tile drains, whereby nitrate
reduction can also take place on these transport paths (which is not considered further here),
the remaining part reaches the groundwater with the seepage water. The ratio of the groundwa-
ter recharge to the seepage rate is used as a proxy quantity to estimate the proportion of the N-
load that is further transferred from the vadose zone into the groundwater. The average leach-
ate rate in Germany is about 287 mm a-! and the average groundwater recharge rate is 125 mm
a-1 (hydrological period 1961 - 1990). According to this approach, more than half of the leachate
reaches the surface waters via interflow or drainage, i.e. does not contribute to groundwater re-
charge.
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To calculate the (area-related) N load in the groundwater, the groundwater recharge rate is used
as an approximate value for the groundwater volume flow. Together with the spatial distribu-
tion of the groundwater nitrate concentration according to RF modeling, the N load in the
groundwater is finally calculated. The N input into the vadose zone averages about 36 kg N ha-!
a'l in Germany, of which the major part is discharged via interflow and drains, the mean N input
into the groundwater averages about 17 kg N ha't a-1 and the mean N load in the groundwater is
6 kg N ha'lal.

The nitrate reduction in the unsaturated zone and in the groundwater is finally calculated as the
ratio (quotient) of the N load in the groundwater to the N input into the groundwater, averaged
for Germany this nitrate reduction amounts to 57 %. In about 12 % of the grids the situation oc-
curs that the N load in the groundwater is higher than the N input into the groundwater. These
grids "without reduction” are mainly located in the more heavily forested areas (Alps, Black For-
est, Harz etc.); on the one hand the absolute values of both quantities are low there and on the
other hand these regions do not appear as problem areas with regard to nitrate pollution of
groundwater.

The methodology presented here is, as far as we know, the first approach to estimate the spatial
distribution of N reduction in Germany, integrated over the vadose zone and the groundwater.
Irrespective of the simplifying assumptions, the results offer, in the opinion of the authors, a use-
ful approximation to the question, in which order of magnitude and with which regional pattern
the N load is reduced via the leachate and groundwater path as a result of nitrate degradation
compared to the N input into the soil. However, a quantitative assessment on the uncertainty of
the target variable N reduction is not yet possible.

Recalculation of the N input via groundwater with MoRE

With the updated geodata on hydrogeology and land use as well as the improved mapping of the
N input via the groundwater, the N loads in the river basins were finally recalculated with the
model instrument MoRE.

According to the new approach, the N input into the soil root zone and the vadose zone, respec-
tively, accounts for 1,059 kt N/a in Germany. The N input is characterized by a large spatial vari-
ation of hydrospherical N input with maxima of more than 50 kg N ha-! a-1 in the intensive live-
stock farming regions in the northwest and south of Germany. In the model approach of MoRE,
drainage flow forms a separate input path that is independently calculated from seepage and
groundwater flow. For the drainage path, 133 kt N/a are modeled in MoRE. Thus, the new model
approach results in a total nitrogen input into the soil of 1,191 kt N/a. On average over all ana-
lytical units, 90% of the N input originates from agricultural land. Only 6% of the N load stems
from forests and areas with semi-natural vegetation and only 3% from urban areas; the contri-
bution of the remaining land uses negligible.

Only about 47% (500 kt N/a) of the N input into the soil reaches the groundwater via the vadose
zone. Based on the nitrate concentrations in the groundwater and the groundwater recharge
rate, the nitrogen input via the groundwater into the surface waters is calculated to be about 205
kt N/a. This N input via the groundwater path corresponds on average to 19% of the N input at
the soil surface. Compared to the previous calculation of around 240 kt N/a (MoRE update
2016), this represents a change in result of around 15%.
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1 Einleitung

Die EU-Wasserrahmenrichtlinie (WRRL) und weitere internationale Abkommen fordern die re-
gelmafdige Berichterstattung zu Stoffeintragen in Fliisse und Meere. Eine wichtige Rolle in der
Betrachtung spielen hier nach wie vor die Nahrstoffe, da zu hohe Eintrage Probleme verursa-
chen kénnen. So kénnen z.B. zu hohe Nitratkonzentrationen im Grundwasser dessen Nutzbar-
keit zur Trinkwassergewinnung in erheblichem Umfang beeintrachtigen (Oelmann et al. 2017).
Auch fiihren die seit Jahren zu hohen Nahrstoffeintrage in Oberflichengewdsser zur Eutrophie-
rung der marinen Okosysteme in Nordsee und Ostsee (BMU/BMEL 2020, OSPAR 2020, HELCOM
2020). Fur den Parameter Stickstoff stellt nach Fuchs et al. (2017) der Grundwasserpfad mit

54 % (Zeitraum 2006 - 2011) den Haupteintragspfad in die Oberflichengewasser in Deutsch-
land dar. In neueren Modellrechnungen belief sich der Anteil der Stickstoffeintrédge iiber Grund-
wasser fiir die beiden Jahre 2015-2016 im Mittel auf 51 % und stellt somit weiterhin die Halfte
der gesamten Stickstoff-Eintrage dar (Fuchs et al. 2019). Nach WRRL-Bestandsaufnahme wird in
Deutschland der ,gute Zustand“ des Grundwassers in Bezug auf Nitrat in rd. 27 % der Grund-
wasserkorper verfehlt (BMUB, 2014). Hauptsachlich verursacht werden diese Belastungen
durch die Nahrstoffiiberschiisse der landwirtschaftlichen Produktion. Der Europaische Gerichts-
hof hat mit Urteil vom 21.6.2018 die Bundesrepublik Deutschland wegen unzureichender Maf3-
nahmen gegen die Nitratverunreinigung verurteilt. Damit hat in Deutschland das Problem der
Nitratbelastung des Grundwassers splirbar an Aktualitdt und o6ffentlicher Aufmerksamkeit ge-
wonnen.

Zur ganzheitlichen Betrachtung der Stoffeintréige, der Identifizierung der wichtigsten Verursa-
cher und Haupteintragspfade und der Beurteilung der Effizienz von Minderungsmafinahmen ist
die Anwendung entsprechender Werkzeuge notwendig. Im Auftrag des UBA wird das Modell
MoRE (Modeling of Regionalized Emissions; Fuchs et al. 2010, Fuchs et al. 2017) bundesweit an-
gewendet. MoRE ist ein Open Source Modell, das hinsichtlich der Berechnungsanséatze auf das
MONERIS-Modellkonzept (MOdelling Nutrient Emissions in RIver Systems; Behrendt et al. 1999,
2003a, 2003b, Venohr et al. 2009) zuriickgeht. Das Modell wurde fiir die Mesoskala, das heif3t
fiir die Anwendung fiir grofRere Einzugsgebiete entwickelt. Die kleinste raumliche Modelleinheit,
sind die sogenannten Analysegebiete (analytical units, AU; insgesamt 2.759 in Deutschland).
Diese wurden im Wesentlichen auf Basis hydrologischer Gebietseigenschaften abgeleitet. In den
vergangenen Jahren wurde MoRE methodisch weiterentwickelt und stand zu Projektbeginn in
der Modellversion 2.0 zur Verfiigung. Detaillierte Informationen zum Modell finden sich in Fuchs
etal. 2010, Fuchs et al. 2016 und Fuchs et al. 2017.

Mit dem Modellsystem MoRE kénnen unter anderem die Stickstoffeintrdge in das Gewéassersys-
tem aus diffusen und punktuellen Quellen bilanziert werden. Der iiber den Grundwasserzustrom
bedingte Eintrag in die Oberflichengewé&sser wird iiber den Pfad ,,Boden - ungesattigte Zone -
Grundwasser” abgebildet. Hierfiir wird in MoRE nach wie vor der Ansatz des Modells MONERIS
verwendet, der auf Behrendt et al. (1999, 2003a, 2003b) zuriickgeht. Auch Mafdnahmen zur Min-
derung der Stickstoffeintrage aus der Landwirtschaft konnen auf Bundesebene konzipiert und
bewertet werden.

Eine Plausibilisierung der Modellergebnisse erfolgte bisher ausschliefdlich anhand der gemesse-
nen Stickstoff-Fracht in Oberflichengewassern. Zwischenergebnisse wie die Nitrat-Konzentra-
tion im Grundwasser wurden nicht betrachtet. Bezogen auf die bisher betrachteten Fragestel-
lungen zu Stoffeintragen in die Oberflaichengewasser war dieses Vorgehen vertretbar.

Mit der Betrachtung der NO3z-Konzentration im Grundwasser als umweltpolitisch relevante Be-
wertungsgrofde wurde die teilweise erhebliche Diskrepanz zwischen modellierten und gemesse-
nen Nitrat-Konzentrationen im Grundwasser in Deutschland offenkundig (Bach et al. 2016).
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Das Umweltbundesamt beabsichtigt, das Modellinstrument MoRE weiterhin als Werkzeug fiir
die Abbildung des IST-Zustands hinsichtlich der Stoffeintrage und fiir die Konzeption von iiber-
regionalen Mafdnahmen auf Bundes- und Flussgebiets-Ebene einzusetzen. Die Entwicklung eines
verbesserten und transparenten Ansatzes sowie die Aktualisierung der Modelleingangsdaten
zur Ermittlung des Stickstoff-Eintrags tiber den Grundwasserpfad und der NO3-Konzentration
im Grundwasser ist daher eine zentrale Aufgabe. Mit MoRE soll in Zukunft die Wirkung von Min-
derungsmafinahmen auf N-Konzentration und N-Fracht in Grundwasser und Oberfladchengewas-
sern in Deutschland zuverlassig abgebildet werden konnen. Ziel dieses Projektes ist daher die
verbesserte Abbildung der Stickstoff-Eintrdge iiber das Grundwasser in Oberflachengewasser
und der NO3-Konzentrationen im Grundwasser im Modell MoRE.

Das umfasst die folgenden Aufgaben:
»  Aktualisierung der Geo-Daten zur Modellierung des N-Eintrags iiber das Grundwasser

» Verbesserte Darstellung der raumlichen Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwas-
ser in Deutschland

»  Abschatzung der Nitratreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser
» Neuberechnung des N-Eintrags liber den Grundwasserpfad mit MoRE

» Darstellung der resultierenden Stickstoffeintrage tiber den Pfad Grundwasser in die Ober-
flichengewdsser.
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2 Modellierung der Stickstoff-Eintrage liber das Grundwas-
ser mit dem Modellinstrument MoRE

2.1 Ausgangssituation

Bisher wurden die Eintrage in die Oberflaichengewasser iiber den Eintragspfad Grundwasser an-
hand eines empirischen Ansatzes abgeleitet (nach Behrendt et al. 1999), der hinsichtlich des po-
tenziellen N-Eintrages auf den Stickstoff-Bilanziiberschiissen landwirtschaftlich genutzter Fla-
chen beruht (Abbildung 1). Die Sickerwasserkonzentration ergibt sich aus dem Quotienten der
N-Uberschiisse (einschlieRlich der atmosphérischen N-Deposition) und der Sickerwasserrate fiir
alle zur Grundwasserneubildung beitragenden Flichen. Der dabei zu beriicksichtigende Uber-
schuss berechnet sich, in Abhdngigkeit von der Aufenthaltszeit im Grundwasser, als mittlerer N-
Uberschuss wihrend der Aufenthaltszeit. Die N-Depositionsrate wird als langjihriger Mittelwert
bertcksichtigt.

Die Verminderung der Stickstoff-Eintrage auf dem Weg des Sickerwassers vom Oberboden bis
zum Ubertritt in ein Oberflichengewisser infolge von Denitrifikation in der ungesattigten Zone
und im Grundwasserleiter wird mit einer Exponentialfunktion beschrieben, die vier hydrogeolo-
gische Verhaltnisse unterscheidet:

> gut durchlissiges Festgestein

> schwach durchléssiges Festgestein
> tiefes Lockergestein

> oberflichennahes Lockergestein.

Zusatzlich werden die gelosten organischen Stickstoff-Eintrage (DON, dissolved organic nitro-
gen) aus Feuchtgebieten beriicksichtigt. Aufgrund der flichenmafig geringen Ausdehnung von
Feuchtgebieten ist dieser Anteil allerdings sehr gering.

Mit dem methodischen Ansatz wurden auch die zum damaligen Zeitpunkt verfiigbaren Ein-
gangsdaten in MoRE tibernommen und teilweise nicht aktualisiert. Das zugrundeliegende Mo-
dellkonzept und die empirischen Werte der Parameter im Kern auf die 1980er und 1990er Jah-
ren zuriick und sind in wesentlichen Teilen nicht mehr aktuell und/oder iiberarbeitungsbediirf-
tig.

Die nach diesem Ansatz berechnete Stickstoffreduktion ist die mit Abstand mengenmaf3ig be-
deutendste N-Verlustgrofde innerhalb der N-Fliisse in Deutschland. Von den insgesamt jahrlich
rund 1,08 Mio. t N-Uberschuss auf der landwirtschaftlich genutzten Flache (LF) werden gemaf
MoRE-Modellierung 283.000 t N/a (Mittel 2006-2011) bzw. 250.000 t N/a (Mittel 2011-2016)
liber das Grundwasser in Oberflichengewdisser eingetragen (Fuchs et al. 2017, Fuchs et al.
2019). Das bedeutet, rund 70 bis 75 % des N-Flachenbilanziiberschuss der Landwirtschaft wird
als ,Schwund“ betrachtet, der iiblicherweise vereinfachend der Denitrifikation (zu N, zu gerin-
gen Anteilen auch NOy) zugeschrieben wird.
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Abbildung1  Schema der bisherigen Berechnung des Stickstoff (N)-Eintrags in Oberflachenge-
wasser und der dabei beriicksichtigten Verluste auf dem Transportweg ,,Boden —
ungesattigte Zone — Grundwasser” im Modellsystem MoRE
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Quelle: Venohr et al. (2009).

Zu einer vergleichbaren Gréfsenordnung kommen bspw. auch Kunkel et al. (2016) fiir Mecklen-
burg-Vorpommern. Nach Berechnung mit der Modellkette GROWA-WEKU-DENUZ (Wendland et
al. 2020) gelangen dort von 91.100 t N-Bilanziiberschuss nur 5.900 t N iiber den Grundwasser-
pfad in die Oberflichengewasser, was sogar einer Reduktion von rd. 93 % entspricht. In Hirt et
al. (2015) wird fiir das gesamte Weser-Einzugsgebiet eine mittlere Denitrifikationsrate von

46 % und in Teilregionen wie den noérdlichen Marschregionen bis zu 80 % ermittelt. Die Werte
unterstreichen die erhebliche Bedeutung, die einer moglichst zutreffenden Abbildung dieses N-
Transportpfades im Zusammenhang mit der Ermittlung der N-Fliisse in das Gewadssersystem
insgesamt zukommt.

Aus den Ergebnissen in Bach et al. (2016) wurde als Schlussfolgerung gezogen, dass im Modell-
system MoRE

a) die N-Reduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser teilweise deutlich tiber-
schitzt wird, und dass infolge dessen

b) das Niveau und das regionale Verteilungsmuster der Nitratkonzentrationen im Grundwas-
ser in Deutschland nicht plausibel abgebildet werden (Abbildung 2).

Abbildung 2 verdeutlicht, dass nach MoRE-Modellierung in Deutschland nur in einem einzigen
Analysegebiet eine Nitratkonzentration im Grundwasser iiber 50 mg NOz/1 ausgewiesen wird.
Weiterhin fallt ins Auge, dass die Regionen mit intensiver tierischer Veredelung im Nordwesten
Deutschlands, die sich durch sehr hohe N-Uberschiisse auszeichnen (Haufiermann et al. 2019)
und in denen haufig hohe Nitratgehalte im Grundwasser auftreten (Knoll et al. 2020a; Wriedt et
al. 2019), in der MoRE-Modellierung nicht als Problemgebiete hervortreten.
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Abbildung 2  Mittlere Nitrat-Konzentration im Grundwasser in den MoRE-Analysegebieten,

friiherer Modellstand
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen (nach Bach et al. 2016); Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.

Im Einzelnen wurden von Bach et al. (2016) die folgenden Punkte des urspriinglichen MoRE/
MONERIS-Ansatzes als verbesserungsbediirftig herausgestellt.

>

Die von Behrendt et al. (1999) fiir MONERIS aufgestellte Formel zur Berechnung der Reduk-
tion in der ungesattigten und gesattigten Zone ist eine Funktion der Sickerwasserrate und
der hydrogeologischen Bedingungen und stiitzt sich auf Messungen zur Nitratkonzentration
im Grundwasser aus den Jahren 1983 bis 1997. Die verwendeten hydrogeologischen Einhei-
ten gehen auf Arbeiten des niederldndischen National Institute of Public Health and the En-
vironment zuriick (Meinardi et al. 1994), das die Vulnerabilitit von Boden und Grundwas-
ser in Europa untersucht und dafiir eine hydrogeologische Ubersichtskarte fiir Europa ver-
offentlicht hat. Diese Karte geniigt auf Grund des sehr kleinen Maf3stabes (geringe Auflo-
sung) den heutigen Anspriichen nicht mehr.

Die Sickerwasserrate wurde anhand von Wetterdaten des Deutschen Wetterdienstes
(DWD) der Jahre 1983 bis 1987 und 1993 bis 1995 auf Basis eines stark vereinfachten An-
satzes nach Liebscher und Keller (1979) in Verbindung mit Modifikationen nach Wendland
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et al. (1993) geschitzt. Diese Sickerwassermengen sind fiir langjahrige Auswertungen
ebenso wie fiir die Modellierung aktueller Zeitrdume nicht reprdsentativ.

>  Weitere Defizite sind bei der Umsetzung der N-Uberschiisse auf Kreisebene in die Analyse-
gebiete festzustellen. Die N-Uberschiisse beziehen sich auf die landwirtschaftliche Fliche
nach Daten des statistischen Bundesamtes, MoRE greift jedoch fiir die Jahre 2012-2016 auf
die LF der Karte CLC2012 zuriick, die infolge ihrer stiarkeren Generalisierung den Anteil der
LF an der Gesamtflache systematisch tiberschatzt.

» Die Formel zur Berechnung des Stickstoff-Uberschusses wihrend der Aufenthaltszeit des
Grundwassers kann in Einzelfallen zu unplausiblen Ergebnissen fiihren. Die dabei verwen-
deten historischen N-Uberschiisse basieren auf teilweise abweichenden methodischen
Grundlagen, die mittlerweile durch verbesserte Ansatze abgelost wurden.

Zusammenfassend kann festgestellt werden, dass sowohl die methodischen Anséatze als auch die
verwendeten Eingangsdaten einer Aktualisierung bediirfen, um mit dem Modell MoRE die Wir-
kung von Minderungsmafinahmen auf N-Konzentration und N-Fracht in Grundwasser und Ober-
flichengewdssern in Deutschland zuverlassig abzubilden.

Im vorliegenden Forschungsvorhaben wurde ein neuer Ansatz fiir diesen Eintragspfad entwi-
ckelt, der im Kern zwei Anderungen beinhaltet:

» Verwendung von flachen- bzw. nutzungsspezifischen N-Austragen (Kap. 5)

» Flachendeckende Abschatzung der Nitratkonzentration im Grundwasser - die mit dem Ran-
dom Forest-Modell abgeschitzten Nitratkonzentrationen (s. Kap. 3) werden als Eingangs-
grofde in der Modellierung des N-Eintrags in Oberflichengewadsser iiber den Grundwasser-
pfad verwendet.

2.2 Aktualisierung der Datengrundlagen

Im Zusammenhang mit dem neuen Modellierungsansatz wurden Modelleingangsdaten aktuali-
siert bzw. die Verwendung von rdumlich hoher aufgeldsten Datensatzen fiir das Bundesgebiet
gepriift. Dies erfolgte fiir die folgenden Datengrundlagen:

Hydrogeologie
Landnutzung
Sickerwasserrate und Grundwasserneubildung

Stickstoff-Uberschiisse

vV v v v Vv

Atmospharische Stickstoffdeposition.

Eine Ubernahme von raumlich hoher aufgelosten Datensétzen fiir die Nutzung im Modellinstru-
ment MoRE ist unter der Voraussetzung moglich, dass die Datensatze flichendeckend fiir die
Bundesrepublik Deutschland vorliegen und regelmafig fortgeschrieben werden.

2.2.1 Hydrogeologie

Grundlage der Ausweisung von (hydro-)geologischen Einheiten fiir die MoRE-Analysegebiete in
Deutschland war bislang die Geologische Karte Deutschland 1:1.000.000 (GK1000; Bundesan-
stalt fiir Geowissenschaften und Rohstoffe, BGR 1993). Seit 2017 steht dafiir die Hydrogeologi-
sche Ubersichtskarte 1:200.000 (HUK200; BGR 2016) zur Verfiigung. Die Version 3 der HUK200
beinhaltet neben fachlich-inhaltlichen Korrekturen und datentechnischen Verbesserungen auch
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erstmalig einen blattschnittfreien Datenbestand. Die HUK200 weist fiinf hydrogeologische Attri-
bute aus:

Durchlassigkeit
Geochemischer Gesteinstyp
Gesteinsart

Hohlraumart

vV v v v Vv

Verfestigung.

Zudem steht eine Karte der Hydrogeologischen Raumgliederung von Deutschland (HYRAUM)
zur Verfligung (BGR & SGD 2015). Die verbesserte und systematische Raumgliederung und At-
tributierung der hydrogeologischen Einheiten ist von zentraler Bedeutung fiir die Modellierung
der Nitratkonzentrationsverteilung im Grundwasser sowie fiir die Darstellung der N-Reduktion
in der ungesattigten Zone und im Grundwasser.

2.2.2 Landnutzung

Die Landnutzungsinformation bildet eine wesentliche Grundlage fiir die Modellierungen. Wich-
tig ist insbesondere eine konsistente Bilanz der Flachennutzungen. In der Vergangenheit wur-
den die berticksichtigten Landnutzungskategorien anhand des CORINE Landcover Datensatzes
(CLC 2012) in der Auflosung von 25 ha von der European Environment Agency (EEA 2016) ab-
geleitet. Dies ermoglichte bisher eine einheitliche Datenbasis fiir internationale Flussgebiete. Al-
lerdings ist die Auflosung des Datensatzes mit 25 ha grob. Fiir die N-Bilanzierung auf Kreisebene
diente die Agrarstatistik. Die Flichenangaben zwischen diesen beiden Quellen weisen grofiere
Abweichungen auf, fiir die Landwirtschaftsflache betragt der Unterschied zwischen den beiden
Datensitzen 22 % (Uberschitzung der LF-Fliche durch CLC2012; Bach et al. 2020).

Zur Klarung der Frage des zukiinftig zu verwendenden Landnutzungsdatensatzes wurden unter-
schiedliche Datensiatze miteinander verglichen (CLC2012, ATKIS 2016 und Landbedeckungsmo-
dell Deutschland 2015 (LBM-DE 2015; BKG 2016) und bezogen auf die in MoRE verwendeten
Landnutzungskategorien verglichen.

Das LBM-DE 2015 verfiigt iiber eine eindeutige Zuweisung zu den CLC Landnutzungsklassen. Es
weist im Gegensatz zum CLC 2012 weniger Ackerflache aus, dagegen fallen insbesondere die na-
tiirlichen Flachen, stadtischen Gebiete und Wasserflachen grofier aus. Diese Unterschiede sind
mutmafilich in der hoheren raumlichen Auflésung des LBM-Datensatzes begriindet (LBM-DE:

1 ha gegeniiber CLC: 25 ha).

Fiir den ATKIS-Datensatz liegt keine eindeutige Zuordnung zu den CLC Landnutzungsklassen
vor, die Parallelisierung der Nomenklaturen wurde in einem zeitgleich laufenden Projekt manu-
ell vorgenommen. Es ergeben sich fiir einige Landnutzungskategorien erhebliche Unterschiede
im Vergleich zu den Datensitzen CLC 2012 und LBM-DE 2015. Dies umfasst insbesondere das
Griinland, die offenen Flachen, die Flache der Tagebaue und der Feuchtgebiete. Der ATKIS-Da-
tensatz hat den Nachteil, dass hier zum Teil unterschiedliche Zeitschnitte, je nach Aktualisie-
rungsfortschritt durch die Lander, zusammengefiihrt werden.

Insbesondere die landwirtschaftlichen Flachen sind von zentraler Bedeutung fiir die Modellie-
rung der Stickstoff-Eintrage. Auch im Vergleich zu den anderen Datensatzen weist die Agrarsta-
tistik z.T. erheblich geringere Flachengrofien aus. Ein Grund hierfir kann sein, dass in der Agrar-
statistik nur Betriebe oberhalb einer Erfassungsgrenze erhoben werden. Kleine Betriebe mit ei-
ner landwirtschaftlichen Nutzflache kleiner 5 ha werden in der Statistik nicht erfasst, was zu ei-
ner Unterschatzung der statistisch erhobenen landwirtschaftlichen Flachen fiihren kann.
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Tabelle 1: Flachen und Flachenanteile der in MoRE verwendeten Landnutzungskategorien
nach verschiedenen Landnutzungsdatensatzen fiir Deutschland

Landnutzungskategorie Flachenanteil
CLC 2012 LBM-DE 2015 ATKIS 2016°
km? % km? % km? %

Ackerland 140.065 39 126.853 35 128.499 36
Grinland 64.399 18 64.489 18 60.565 17
Natirliche Flachen 113.356 32 118.713 33 117.703 33
Stadtische Gebiete? 32.911 9 37.976 11 38.740 11
Offene Flachen 297 <1 404 <1 3.492 1
Tagebau 903 <1 1.408 <1 663 <1
Feuchtgebiete 1.324 <1 1.866 1 1.907 <1
Wasserflachen 4.225 1 6.422 2 6.351 2
Gesamt 357.480 100 358.133 100 357.920 100

a Die Kategorie der stadtischen Gebiete umfasst sowohl versiegelte als auch unversiegelte Flachen (Siedlungsfreiflachen).
b Die Daten fiir den ATKIS-Datensatz wurden im Rahmen eines weiteren Forschungsvorhabens ermittelt.

Da die Differenz der landwirtschaftlichen Nutzflachen fiir das LBM-DE 2015 im Vergleich zu den
statistischen Daten geringer ausfallt als dies der Fall ist fiir die Daten des CLC 2012, kann ange-
nommen werden, dass das LBM-DE die landwirtschaftlichen Nutzflachen besser abbildet. Der
Datensatz soll nach Stand der Planung des BKG 3-jahrig aktualisiert werden. Mit dem neuen
Landbedeckungsmodell Deutschland 2015 (LBM-DE 2015; BKG 2016) steht eine hoher aufge-
loste (Mindestgrofie Kartiereinheit: 1 ha) und zeitlich harmonisierte und aktuellere Datenbasis
(Bezugsjahr 2015) der Landnutzung zur Verfiigung und kann daher als Datenbasis fiir die Stoffe-
intragsmodellierung fiir Deutschland empfohlen werden. Weiterhin bietet das LBM-DE insge-
samt eine bessere Aktualitidt von Wald, Acker und Griinland gegeniiber dem ATKIS Grunddaten-
bestand (Hovenbitzer 2015). Fiir die Anpassung der Modellierung von Stickstoff-Eintragen im
aktuellen Vorhaben wird daher der LBM-DE (BKG 2016) Datensatz als Grundlage der Flachenbi-
lanz in MoRE verwendet.

Im ersten Schritt wurden die LBM-DE 2015 Landnutzungsklassen den MoRE-Landnutzungskate-
gorien zugewiesen (vgl. Tabelle 9 im Anhang). AnschliefRend wurde die Flache pro Landnut-
zungskategorie fiir jedes Analysegebiet ermittelt.

Fiir die Modellierung der Erosionsgefdhrdung werden die Ackerflichen standardmafig in finf
Hangneigungsklassen eingeteilt. Deshalb wurden die Ackerflachen aus dem LBM-DE selektiert
und basierend auf dem Digitalen Gelindemodell (DGM) mit einer Gitterweite von 10 m (DGM10;
Bundesamt fiir Kartographie und Geodasie (BKG) 2017) in die entsprechenden Hangneigungs-
klassen eingruppiert (siehe Tabelle 10 im Anhang).

223 Sickerwasserrate und Grundwasserneubildung

In der bisher angewandten Wasserbilanz in MoRE werden, vereinfacht dargestellt, zunichst die
jeweiligen Abfliisse liber Dranagen, Kanalisationssysteme und der Oberflachenabfluss bestimmt.
Diese Abflusskomponenten werden vom Gesamtabfluss abgezogen, um den Grundwasserabfluss
zu berechnen (Behrendt et al. 1999; Fuchs et al. 2010). Der so ermittelte Grundwasserabfluss
fallt vergleichsweise hoch aus, da er neben dem langsamen Basisabfluss auch den schnelleren
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Zwischenabfluss beinhaltet. Eine Differenzierung zwischen Basis- und Zwischenabfluss ist in der
MoRE-Wasserbilanz derzeit nicht moglich. Daher werden fiir die Modellierung die

> mittlere jahrliche Sickerwasserrate aus dem Boden (SWR 1000_250; BGR 2003b)
>  mittlere jahrliche Grundwasserneubildung (GWN 1000; BGR 2003a)

aus dem Hydrologischen Atlas Deutschland herangezogen. Die Rasterdaten wurden mittels GIS
fiir die MoRE-Analysegebiete gemittelt (Abbildung 3, Abbildung 4). Die Sickerwasserrate spie-
gelt dabei weitestgehend die Verteilung der Niederschlige in Deutschland wider (BMU 2003).

Abbildung 3: Mittlere jahrliche Sickerwasserrate (Mittel 1961-1990) in den MoRE-Analysegebie-

ten nach Hydrologischem Atlas Deutschland (Karte SWR 1000_250)
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Quelle: Hydrologischer Atlas Deutschland (SWR 1000_250), eigene Darstellung KIT-IWG.

Niedrige Sickerwasserraten von <100 mm/a finden sich insbesondere in den ostdeutschen Bun-
deslandern (Abbildung 3). Die h6chsten Sickerwasserraten treten im Sauerland, dem Schwarz-
wald und den bayrischen Alpen auf, wo auch die hochsten Niederschlige zu verzeichnen sind.
Auch die mittlere Grundwasserneubildung féllt in den ostdeutschen Gebieten zum Teil sehr
niedrig aus (Abbildung 4). Aber auch Teile von Rheinland-Pfalz und im nérdlichen Bayern wei-
sen eine mittlere Grundwasserneubildung von <100 mm/a auf. Eine hohe Grundwasserneubil-
dung liegt insbesondere in den bayrischen Alpen und entlang des Schwarzwaldes vor.

Durch Verwendung dieser beiden Eingangsgrofien in MoRE kann der Eintragspfad Grundwasser
zwar sehr gut abgebildet werden. Jedoch liegt damit keine vollstdndige, in sich geschlossene
Wasserbilanz mehr vor, mit der auch alle anderen Eintragspfade modelliert werden kénnen. Die
Wasserbilanz bleibt somit Gegenstand weiterer Modellentwicklungen.
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Abbildung 4: Mittlere jahrliche Grundwasserneubildung (Mittel 1961-1990) in den MoRE-Analyse-

gebieten nach Hydrologischem Atlas Deutschland (Karte GWN_1000)
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Quelle: Hydrologischer Atlas Deutschland (GWN 1000), eigene Darstellung KIT-IWG.

2.2.4 Stickstoff-Uberschiisse

Als zentrale Eingangsgrofie fiir die Modellierung der Stickstoff-Eintrage tiber das Grundwasser
in die Oberflichengewisser dient die Grofe ,Stickstoff-Uberschuss auf den landwirtschaftlichen
Nutzflichen“ mit Regionalgliederung Kreise. Diese Daten werden im Priprozessing auf die Ana-
lysegebiete libertragen. Die bisherige Vorgehensweise im Praprozessing wurde aufgrund der
Verwendung eines neuen Landnutzungsdatensatzes angepasst.

Bisher erfolgte die Ubertragung der N-Uberschiisse auf die Analysegebiete analog zu Fuchs et al.
(2017) anhand der Lage der landwirtschaftlichen Nutzflachen basierend auf CLC2012. Abbil-
dung 5 zeigt die mittleren Stickstoff-Uberschiisse (ohne Abzug der NHs;-Emissionen bei der Aus-
bringung) fiir das Bundesgebiet auf Kreisebene.
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Abbildung 5:  Mittlere Stickstoff-Uberschiisse auf der Landwirtschaftsfliche (2015-2016) in den
Kreisen und kreisfreien Stadte ohne Abzug der NH;-Emissionen bei der Ausbringung
(n. Bach und HauRermann 2018)
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Sources: Esri, GEBCO, NOAA, National ic, Garmin, HERE, org, and

Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG, nach Bach und HauRermann 2018.

Fiir das aktuelle Vorhaben wurden sowohl aktualisierte N-Uberschiisse als auch ein neues Vor-
gehen zur Ubertragung auf AU-Ebene verwendet.

Die iiber die Verweilzeit im Grundwasser gemittelten Stickstoff-Uberschiisse in Deutschland ba-
sieren auf den neuen Werten der Stickstoff-Flachenbilanzen nach HaufRermann et al. (2019),
Zeitreihe 1995 bis 2018. Mit dem Vorliegen von belastbaren Daten fiir die NHs-Emissionsfakto-
ren im Bericht zu Methoden und Daten (Roesemann et al. 2019) konnten Haufiermann et al.
(2019) jetzt die NH3-Verluste in der Bilanz berticksichtigen, die bei der Ausbringung von Wirt-
schaftsdiingern entstehen.

Fiir die atmosphérische N-Deposition auf der landwirtschaftlichen Flache wird der PINETI-3-
Datensatz verwendet (Schaap et al. 2018). Eine detaillierte Beschreibung des methodischen Vor-
gehens findet sich in HiufRermann et al. (2019). Abbildung 6 zeigt die Stickstoff-Uberschiisse fiir
das Jahr 2016 nach neuem Ansatz (mit Abzug der NH3-Emissionen bei der Ausbringung), die im
vorliegenden Projekt genutzt werden.

Die Ubertragung auf die Analysegebiete erfolgte anhand der Lage der landwirtschaftlichen Nutz-
flichen basierend auf dem LBM-DE 2015. Die absoluten Mengen der N-Uberschiisse werden in
einem ersten Schritt gewichtet auf die landwirtschaftlichen Flachen in den Analysegebieten
libertragen. Dafiir erfolgte eine Verschneidung der Kreise mit den landwirtschaftlichen Flachen
des LBM-DE.
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Abbildung 6:

Mittlere Stickstoff-Uberschiisse auf der Landwirtschaftsfliche 2016 in den Kreisen

und kreisfreien Stadte mit Abzug der NHs-Emissionen bei der Ausbringung (n. Hau-

Rermann et al. 2019)
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Quelle: HauRermann et al. (2019) (mit Abzug der NH3-Emissionen im Stall und wahrend der Lagerung), eigene Darstellung

KIT-IWG.

Fiir die Analysegebiete liegen die geschitzten mittleren Verweilzeiten im Grundwasser vor (Kun-
kel et al. 2007; Tabelle 2). In einem zweiten Schritt wurde fiir jedes AU ein mittlerer N-Uberschuss

tiber die Verweilzeit als Modelleingangsgrofie fiir MoRE gebildet.

31



Knoll et al. (2024): Stickstoffreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser — Grundlage fiir die Modellierung der
Stickstoffeintrage in Oberflachengewasser - Forschungsbericht

Tabelle 2: Zusammenfassung der betrachteten Jahre der Stickstoff-Uberschiisse wihrend der
Verweilzeiten im Grundwasser (Praprozessing in MoRE)

Klasse der Verweilzeit Verweilzeit in Jahren Gemittelte Jahre
1 0-5 2012 - 2016
2 >5-<10 2007 - 2016
3 >10-<15 2002 - 2016
4 >15-<25 1997 - 2016
5 >25-<30 1992 - 2016
6 >30-<35 1987 — 2016
7 >35-<40 1982 - 2016
8 >40-<45 1977 — 2016
9 >45-<50 1972 - 2016
10 >50-<55 1967 — 2016
11 > 552 1962 - 2016

a Bei Verweilzeiten >55 Jahren werden nur die letzten 55 Jahre berticksichtigt.

2.2.5 Atmospharische Stickstoff-Depositionen

Die atmospharische Deposition wird in der MoRE-Modellierung bei der Bilanzierung der N-
Uberschiisse beriicksichtigt. Bisher wurden die Gesamtdeposition von EMEP MSC-West verwen-
det, da diese den gesamten Bereich Mitteleuropas abdecken (EMEP/MSC-West 2018; Fuchs et al.
2016). Fiir den Eintragspfad des Grundwassers wurde bisher ein langjahriges Mittel der Stick-
stoff-Deposition als Eingangsdatum verwendet.

In vorliegenden Projekt werden jetzt landnutzungsspezifische Depositionsraten verwendet, fiir
die landwirtschaftlichen Flichen wurde dies bereits in der Stickstoff-Uberschuss-Bilanz (Hiu-
f8ermann et al. 2019) berticksichtigt. Als Datengrundlage dienen die im PINETI-3 Projekt ermit-
telten Werte (Schaap et al. 2018). PINETI-3 weist spezifische N-Depositionsraten fiir zehn Land-
nutzungsklassen (Vegetationstypen bzw. Beschaffenheit der Landoberflachen) aus. Weitere rele-
vante Landnutzungsflachen fiir den Grundwasser-Pfad sind natiirliche Flachen, Siedlungsfreifla-
chen, offene Flachen und Feuchtgebiete. Abbildung 7 zeigt, welche der Flachenkategorien den
nutzungsspezifischen N-Depositionsraten von PINETI zugeordnet wurden.

Fiir die Modellierung des Stickstoff-Austrages aus Flachen mit natiirlicher Vegetation, wie bspw.
Waldflachen, werden im neuen Ansatz Literaturauswertungen von Kiese et al. (2011) sowie Bei-
secker et al. (2012) herangezogen und ein konstanter Wert von 5,5 kg N/(ha-a) fiir die N-Auswa-
schung angenommen. Hier wird keine Deposition berticksichtigt.
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Abbildung 7:  Zuordnung der Flachenkategorien und der als Eingangsdaten fiir die Modellierung
verwendeten landnutzungsspezifischen atmospharischen Stickstoff-Depositionsra-
ten nach PINETI-3 (Schaap et al. 2018) fiir die Modellierung des Eintragspfad Grund-
wasser in MoRE

Landnutzungs- Siedlungs- Offene Feucht-
kategorie freiflachen Flachen gebiete
PINETI- Wiesen und Dlnen und Wasser-
Kategorie Weiden Felsfluren flichen
(grs) (oth) (wat)
Eintragspfad Grundwasser
MoRE

Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG.

Die Depositionswerte der PINETI-Raster wurden fiir die Analysegebiete gemittelt. Fiir die Mo-
dellierung des Jahres 2016 wurden die mittleren N-Depositionsraten der Jahre 2013-2015 aus
dem PINETI-Datensatz verwendet (aktuellere Daten lagen nicht vor). Eine Zeitreihe der atmo-
spharischen N-Deposition ab 1962 zur Beriicksichtigung der langzeitigen Veranderungen, ana-
log zu den Stickstoff-Uberschiissen der Landwirtschaftsfliche, konnte nicht erzeugt werden, da
keine entsprechenden raumlich hoher aufgeldsten Daten vorliegen.

33



Knoll et al. (2024): Stickstoffreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser — Grundlage fiir die Modellierung der
Stickstoffeintrage in Oberflachengewasser - Forschungsbericht

3 Modellierung der Nitratkonzentration im Grundwasser
im Bundesgebiet

3.1 Verfahren zur Regionalisierung der Nitratkonzentration

Die Nitratkonzentration in einem Grundwasserkorper bzw. an einer Grundwassermessstelle
hangt von zahlreichen Einflussfaktoren und Prozessen ab. Dazu zdhlen insbesondere die hydro-
geologischen Eigenschaften des Grundwasserleiters, die Grundwasserneubildungsrate, die Ver-
weilzeiten in der ungesattigten Zone und im Grundwasser (GW) sowie die Landnutzung und die
Héhe des Stickstoff-Uberschusses auf den Landwirtschaftsflichen. Weiterhin bestimmen die bio-
geochemischen Verhaltnisse in der ungesattigten Zone und im Grundwasserleiter die Intensitat
des Nitratabbaus wahrend der Passage des Sicker- bzw. Grundwassers.

Die Darstellung der rdumlichen Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser dient unter
anderem zur Konzeption und Lokalisierung von Agrarumweltprogrammen und Minderungs-
mafinahmen. Ausgangspunkt fiir eine raumliche Beschreibung sind im Regelfall lokal gemessene
NOz-Konzentrationswerte an ausgewahlten Grundwassermessstellen, Brunnen und Quellen.
Diese Punktdaten miissen mit geeigneten mathematisch-statistischen Regionalisierungs- bzw.
Interpolationsalgorithmen in flachenhafte Informationen transponiert werden um die Datenlii-
cken zwischen den Messstellen zu schliefien und ein Gesamtbild der Grundwasserbeschaffenheit
zu erzeugen. Einen Uberblick iiber gingige Interpolationsverfahren in den Geowissenschaften
geben u.a. Goodchild (1992) und Burrough und McDonnell (1998). Grundsatzlich werden drei
Verfahren unterschieden, mit denen flachenbezogene Darstellungen der (geschétzten) Stoffkon-
zentration im Grundwasser erzeugt werden kénnen:

> Geostatistische Verfahren (Kriging-Verfahren)

>  Explorativ-statistische Verfahren

» Emissionsbasierte Verfahren.

3.1.1 Kriging-basierte Verfahren

In geostatistischen Verfahren wird die ortsabhingige Auspragung eines metrisch skalierten
Merkmals als Realisierung einer Zufallsfunktion angesehen. Dabei wird angenommen, dass diese
Realisierungen in einer raiumlichen Abhéngigkeit voneinander stehen, das heifdt, dass Messwerte
einander naheliegender Standorte dhnlicher sind als Messwerte weiter entfernter Standorte (Pe-
sch 2013). Die Auspragung der raumlichen Autokorrelation wird mittels Semivariogrammen be-
schrieben, fiir die verschiedene mathematische Funktionen zur Beschreibung der raumlichen
Abhéangigkeit verwendet werden (linear, spharisch, Gauss, polynomisch, exponentiell u.a.m.). Im
anschliefenden Kriging-Verfahren erfolgt mit Hilfe der Semivariogramme die raumliche Inter-
polation. Verfahren wie das Kokriging, Indikatorkriging usw. beziehen weitere Variablen in die
Semivariogrammfunktion ein.

Ein Verfahren das hier zu nennen ist, ist SIMIK+ (Simple Updating and Indicator Kriging based
on Additional Information). SIMIK+ ist ein Ordinary Kriging-Verfahren unter Einbezug von kate-
gorialen Variablen (Hydrogeologie, Landnutzung), die zur Abgrenzung von stratigrafischen Ein-
heiten herangezogen werden, fiir die dann separate Semivariogramme ausgewertet werden
(Bardossy et al. 2003). Innerhalb einer stratigrafischen Einheit wird die Verteilung der NO3-Kon-
zentration ausschliefllich als Funktion der Semivarianz berechnet, das heifdt es werden keine
weiteren Einflussfaktoren auf die Nitratkonzentration (wie bspw. Stickstoffiiberschuss, Sicker-
wasserrate 0.4.) berticksichtigt. In Deutschland wurden mit SIMIK+ flachenhafte Informationen
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der NO3z-Konzentration im Grundwasser u.a. fiir Baden-Wiirttemberg (Bardossy et al. 2003),
Hessen (Umweltatlas Hessen 2018), Mecklenburg-Vorpommern (Kollatsch et al. 2006) und Thii-
ringen (TLUG o.].) veroffentlicht. Die Giite des Schétzergebnisses zur rdumlichen Verteilung ei-
nes Grundwasser-Giiteparameters kann mittels Kreuzvalidierung tiberpriift werden. Entspre-
chende Untersuchungen zur Unsicherheit der mit SIMIK+ (oder anderen Kriging-Verfahren) ge-
nerierten Informationen zur flichenhaften Verteilung der NO3-Konzentrationen im GW sind den
Autoren allerdings nicht bekannt.

Zentrale Bedingung fiir eine (statistisch begriindete) Anwendung von Kriging-Verfahren ist die
raumliche Autokorrelation der Messwerte. Nach Stand der Kenntnis der Autoren liegen keine
veroffentlichten Informationen dartiber vor, ob diese Bedingung fiir die Arbeiten in den genann-
ten Landern jeweils tiberpriift wurde. In einer Kriging-basierten Regionalisierung der Nitratkon-
zentration im Grundwasser in den Lockergesteinsaquiferen in Niedersachsen kommen Wriedt et
al. (2019) aus der Analyse der Semivariogramme zu dem Schluss, dass dort bei Verwendung
nicht-transformierter Messwerte kein raumlicher Zusammenhang zwischen den Messstellen er-
kennbar war. Mit anderen Worten, die Interpolation von Werten fiir die Bereiche zwischen
Messstellen stellte dort im Grunde einen artifiziellen Vorgang dar (Anmerkung: diese Studie war
eine rein wissenschaftliche Untersuchung ohne Bezug zu Verwaltungs- oder Vollzugsaufgaben).

3.1.2 Explorativ-statistische Verfahren

Neben geostatistischen Methoden bilden explorativ-statistische Methoden die zweite Gruppe
von rdumlichen Interpolationsverfahren. Dabei wird der Zusammenhang zwischen der Ziel-
grofde und einer oder mehreren erklarenden Variablen (Pradiktoren), deren Auspragung fla-
chendeckend fiir ein Betrachtungsgebiet vorliegt, statistisch analysiert. Fiir metrische Variablen
kann der statistische Zusammenhang unter anderem als multiple lineare Regression (MLR)
(bspw. Boy-Roura et al. 2013) formuliert werden.

Die Anwendung explorativ-statistischer Verfahren zur Prognose der Grundwasserqualitit wird
regelméaflig in der Literatur beschrieben. Landesweite Karten der Nitratkonzentration im Grund-
wasser wurden mit Regressionsmodellen bspw. fiir China (Gu et al. 2013) und fiir die Vereinig-
ten Staaten entwickelt (Nolan et al. 2002, Nolan und Hitt 2006). Khalil et al. (2005) zeigen die
Leistungsfahigkeit verschiedener Algorithmen wie z.B. von neuronalen Netzen oder Support-
Vektor-Maschinen fiir die Vorhersage von Grundwasserverschmutzungen. Neuerdings werden
verstarkt Klassifikationsverfahren wie Classification and Regression Trees (CART) eingesetzt.
Weiterentwickelte Varianten dieses Verfahrens sind Boosted Regression Trees (BRT) und insbe-
sondere Random Forest (RF) (Tyralis et al. 2019).

Die Methodik der ,Classification and Regression Trees“ geht auf das Prinzip von Entscheidungs-
bdumen nach Breiman (1984) zuriick. Es handelt sich hierbei um ein Werkzeug zur Modellie-
rung und Analyse von komplexen, nicht-parametrischen Datensatzen mit sowohl numerischen
als auch kategorialen Variablen, die als Pradiktoren in ein CART-Verfahren eingehen (De’ath and
Fabricius 2000). Die Methode eignet sich sowohl zu Regressions- als auch zu Klassifikationsan-
wendung bzw. einer Kombination aus beiden. In einem CART-Verfahren wird eine Menge von
Objekten (Daten) mit Hilfe von Entscheidungsregeln in homogene Teilmengen unterteilt, bei de-
nen die Objekte innerhalb einer Klasse untereinander méglichst ahnlich und zwischen den Klas-
sen moglichst unterschiedlich sind. Ausgehend vom gesamten Datensatz, dem ,, Wurzelknoten®,
teilt der Entscheidungsalgorithmus die Daten an jeder Entscheidungsstelle (Knoten) in zwei
Teildatensitze, das heif3t der Entscheidungsbaum verzweigt sich in zwei ,Aste” (Abbildung 8).
Diese Aufteilungen werden immer weiter fortgefiihrt, so dass iiber weitere ,Aste“ zahlreiche
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(nicht-terminale) Knoten gebildet werden. Der Entscheidungsbaum endet schliefilich in termi-
nalen Knoten, den ,Blattern®, die die Ausgabewerte (Schatzwerte) der abhangigen Variable
(Responsevariable) liefern (Breiman 1984, De’ath and Fabricius 2000).

Abbildung 8: Schema der schrittweisen Aufteilung eines Datensatzes in moglichst homogene
Teilmengen anhand von Klassifikationskriterien (Classification and Regression Tree,

CART)
@ arable_land <36
| 15
hydrogeology = 52,54,62,81 hydrogeology = 33,51,52,54,62,81
(130 (32)
arable_land <18 grassiand >= 16 N_surplus <78 GWRR < 166
1 16 27 42
50% 38% 8% 4%
fieldcapacity >= 52 GWRRc < 152 hydrogeology = 33 arable_land <53 SWR >= 146

89 14 19 23 38
40%) 28% 10% 6% 3%

fieldcapacity < 164

87 26 17 13 19 25
s0%) (g% lio% 2%) 6% 1%

Quelle: eigene Darstellung Univ. Giel3en.

20 33 38 32
5% 1% 2% 2%

Fiir die Anwendung von CART als Regressionsverfahren wird zundchst anhand eines Trainings-
datensatzes (bspw. den NOsz-Messwerten eines Grundwassermessnetzes) der Entscheidungs-
baum entwickelt. Anschlief3end wird mittels dieses Entscheidungsbaumes die Zielgrofie (bspw.
die NO3z-Konzentration) fiir alle Objekte (bspw. alle Zellen einer Rasterkarte) geschatzt, fiir die
die Werte der Pradiktoren des Entscheidungsbaumes bekannt sind. Ein einfaches CART-Verfah-
ren kann allerdings zu sehr grof3en und damit instabilen Baumstrukturen und zu einer Uberan-
passung (Overfitting) des Modells an den Datensatz fithren. Damit ist eine relativ geringe Schatz-
genauigkeit verbunden und das Schitzergebnis reagiert sehr sensitiv auf geringe Anderungen im
Datensatz (De’ath 2007, Hastie et al. 2009, Kuhn and Johnson 2013). Aufierdem ist als Nachteil
der eingeschrankte Wertebereich fiir die prognostizierten Werte zu nennen: es kdnnen nur
Werte geschatzt werden, die auch innerhalb der Spannbreite des Trainingsdatensatzes liegen.

Das Random Forest (RF)-Verfahren stellt eine Weiterentwicklung von CART dar (Breiman,
2001). Wahrend bei CART nur ein einziger Entscheidungsbaum gebildet wird, werden bei einer
RF-Klassifikation zahlreiche Baume (z.B. 1.000 oder mehr) erzeugt, womit die erwahnten Nach-
teile ausgeglichen werden. Fiir die Erstellung eines einzelnen Baumes wird dabei jeweils nur
eine zufallig gezogene Teilmenge des Gesamtdatensatzes verwendet (,bagging“ bzw. ,bootstrap
aggregation”). Auflerdem erfolgt die Aufteilung an den einzelnen Knoten (Asten) nur anhand ei-
ner Teilmenge der insgesamt zur Verfligung stehenden Pradiktoren. Die Ausgabewerte aller
Baume werden schlief3lich gemittelt, um einen Ensemble-Wert fiir die Zielgrofie zu erhalten
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(Kuhn and Johnson 2013). Damit wird das Risiko des Overfitting an die Trainingsdaten redu-
ziert, die Schatzgenauigkeit wird verbessert und das Modell wird insgesamt robuster.

RF ermoglicht weiterhin ein Ranking der Pradiktoren in Bezug auf deren relative Einflussstarke
auf die Ergebnisvariable. Dieses Ranking wird ermittelt, indem die Veranderung der Schitz-
genauigkeit mit und ohne den jeweiligen Pradiktor gemessen wird (Breiman 2001). Die Giite
bzw. die Schatzgenauigkeit eines RF-Modells wird {iber eine Kreuzvalidierung durch den RMSE
(root mean square error) bzw. MAE (mittlerer absoluter Fehler) als Giitemaf3 beschrieben.

Random Forest und andere Entscheidungsbaum-basierte Machine Learning-Techniken werden
seit Anfang der 2000er Jahre zur Erzeugung von Verteilungskarten von Grundwassergiitepara-
metern erfolgreich eingesetzt (Knoll et al. 2019, Nolan et al. 2014, 2015, Ouedraogo et al. 2018,
Ransom et al. 2017, Rodriguez-Galiano et al. 2014, 2018, Tesoriero et al. 2017, Wheeler et al.
2015). Vergleiche verschiedener Verfahren haben gezeigt, dass RF dabei bessere Vorhersager-
gebnisse liefert als andere CART-Verfahren oder eine multiple lineare Regression (Knoll et al.
2019, Wang et al. 2016). Als methodischer Vorteil von RF gegeniiber geostatistischen Verfahren
ist anzufiihren, dass mit RF fiir jedes raumliche Element die Auspragung aller Merkmale (Pra-
diktoren) fiir die Schatzung der Zielgrofde herangezogen wird. Zwar kann dies in geostatisti-
schen (Kriging-basierten) Ansatzen iiber Dummy-Variablen grundsatzlich auch erreicht werden,
in der praktischen Anwendung sind allerdings nach Stand der Kenntnis bislang keine Dummy-
Variablen in die Semivariogramm-Berechnung eingefiihrt worden.

3.1.3 Emissionsbasierte Verfahren

Neben statistischen Verfahren kann die raumliche Verteilung einer Groéfse grundsatzlich auch
mittels eines Emissions-basierten Ansatzes dargestellt werden, in dem die rdumliche Verteilung
der emissionsbestimmenden Grofien, die im Modell miteinander verkniipft werden, die Vertei-
lung der Zielgrofie pragt. In Deutschland wird im Projekt AGRUM-DE die Modellkette RAUMIS-
GROWA-WEKU-DENUZ (Wendland et al. 2020) eingesetzt, um den Stickstoffeintrag in Oberfla-
chengewaisser und Grundwasser auf verschiedenen Transportwegen zu schitzen. Fiir den
Grundwasserpfad werden, ausgehend vom Stickstoff-Uberschuss der Landwirtschaftsfliche und
der modellierten Sickerwassermenge, Annahmen zur Denitrifikation im Boden und in der unge-
sattigten Zone getroffen und daraus die potenzielle Nitratkonzentration im Sickerwasser be-
rechnet. Emissionsbasierte Verfahren stellen jedoch keine Interpolation im engeren Sinne dar,
da die Modellierung unabhéngig von der Immission, das heifst der raumlichen Verteilung von
Messwerten eines Grundwassermessnetzes erfolgt. Eine Darstellung der Unsicherheit der Mo-
dellergebnisse (z.B. in Form von Konfidenzintervallen der modellierten Konzentrationen) ist den
Autoren fiir Anwendungen in Deutschland nicht bekannt. In der Anwendung von Wendland et al.
(2020) zur Modellierung der Nitratkonzentrationen im Sickerwasser fiir Nordrhein-Westfalen
wurden diese mit Grundwasserkonzentrationsmessdaten validiert, das Ergebnis wird allerdings
nicht explizit vorgestellt. Wendland et al. (2020) fiihren aus, dass zwar generell eine gute raum-
liche Ubereinstimmung der modellierten Sickerwasserkonzentrationen mit den gemessenen
Grundwasserkonzentrationen festzustellen sei, in Bereichen mit hohem Denitrifikationsvermo-
gen wiirden jedoch auch systematische Abweichungen auftreten.

3.2 Random Forest-Ansatz zur Modellierung der Nitratkonzentration im
Grundwasser

Der Vergleich der vier Verfahren CART, BRT (Boosted Regression Trees, n. Freund und Schapire
1996), RF und MLR exemplarisch fiir die Regionalisierung der Nitratkonzentration im Grund-
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wasser in Hessen (Knoll et al. 2019) hat gezeigt, dass mit RF das beste Vorhersageergebnis er-
reicht wird, was sich auch mit den Erkenntnissen aus anderen Studien deckt (Ouedraogo et al.
2019, Tesoriero et al. 2017, Wheeler et al. 2015). Fiir die Modellierung der Nitratkonzentration
flaichendeckend fiir das Bundesgebiet wird daher im Folgenden das Random Forest-Verfahren
verwendet. Als Kompromiss zwischen moglichst hoher raumlicher Differenzierung und Arbeits-
aufwand wurde als raumliche Auflésung ein 1 km x 1 km-Raster gewdahlt. Der RF-Ansatz gliedert
sich in vier Schritte (Abbildung 9).

» Aufbau Datenbank

« Punktdaten der Nitratkonzentration einschlief3lich Redox-Parameter (Sauerstoff (02)
und Eisen (Fe)) an Grundwassermessstellen (Kap. 3.2.1)

o Flachendaten der Verteilung der Pradiktoren fiir die RF-Klassifikation in Deutschland
(Kap. 3.2.2).

> Praprozessing

o Ermittlung der Auspragung (Werte) der Pradiktoren in Umkreis jeder Grundwasser-
messstelle (Kap. 3.2.3)

o Charakterisierung der Redox-Verhaltnisse im Grundwasserleiter (Kap. 3.2.4).
» Random Forest-Klassifikation
. Entwicklung eines optimalen RF-Klassifikationsalgorithmus (Kap. 3.2.5)

. Anwendung des RF-Algorithmus auf die gesamte Flache des Bundesgebietes (1 km x
1 km-Rasterzellen) und Schitzung (Vorhersage) der Nitratkonzentration (Kap. 3.3.1)

»  Unsicherheitsanalyse mittels Quantile Random Forest (QRF): Ausweisung der Spannbreiten
der Unsicherheit der geschatzten Nitratkonzentrationen (Kap. 3.3.2).

Abbildung 9: Vorgehen zur Modellierung der Nitratkonzentration im Grundwasser: Aufbau Da-
tenbasis, Praprozessing, Training und Anwendung der Random Forest (RF)-Klassifi-
kation, Unsicherheitsanalyse mittels Quantile Random Forest (QRF)

Datenbank Punktdaten | I Flachendaten |

Grundwasserdaten Raumliche Einflussfaktoren
Praprozessing |

] ¥
| Testdaten | | Trainingsdaten |
Validierung
Random Forest (RF)
Klassifikation
Prognosekarte

Quelle: eigene Darstellung Univ. GielRen.
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Im Folgenden werden die fiir den RF-Ansatz verwendeten Eingangsdaten und die Arbeits-
schritte beschrieben.

3.2.1 Punktdaten (Grundwassermessstellen)

Flir das Trainieren des Klassifikationsalgorithmus benétigt das Random Forest-Verfahren einen
umfangreichen Satz an Messwerten der Nitratkonzentration im Grundwasser, der zudem mog-
lichst alle auftretenden Kombinationen der Pradiktorenwerte abdeckt. Dafiir wurden von den
Bundesldndern die Stammdaten sowie Zeitreihen der Nitratkonzentrationen sowie weitere hyd-
rochemische Parameter fiir rund 24.000 Grundwassermessstellen in Deutschland libermittelt,
von denen etwa 7.000 Messstellen zum WRRL-Grundwassermessnetz gehoren. Die Verwendung
des WRRL-Grundwassermessnetzes geht auf die Empfehlung der Vertreter*innen der LAWA-AG
sLander Arbeitsgemeinschaft Wasser -Grundwasser und Wasserversorgung“ (am 29./30. Jan.
2019) zuriick, da an dieses Messnetz einheitliche Kriterien und Anforderungen gekniipft sind
und es in allen Bundesldndern zumindest anndhernd die gleiche Messstellendichte aufweist. Fol-
gende Informationen wurden Messstellen-bezogen erfasst und analysiert:

» Koordinaten

» Tiefe der Messstelle

» Tiefenlage der Filterstrecke

Zeitreihe der NO3-Konzentration

Sauerstoff (02)-Gehalt

Eisen (Fe)-Gehalt

Hydrogeologische Charakteristik des Aquifers

Mittlere Verweilzeit des Grundwassers

vV v v v v Vv

Landnutzung im Umfeld der Messstelle.

Statistische Kenngroféen und Haufigkeitsverteilungen der Sauerstoff-, Eisen- und Nitratkonzent-
rationen sind im Anhang (Abbildung 31, im Anhang; Tabelle 11, im Anhang) dargestellt. Die Da-
ten wurden aufbereitet, in eine Datenbank iiberfiihrt und nach den folgenden Kriterien selek-
tiert:

» Eindeutig zugeordneter Messstellentyp: Grundwassermessstelle (GWM), Brunnen oder
Quelle

» Angabe zur Messstellentiefe bzw. Ausbau der Filterstrecke vorhanden (ausgenommen Quel-
len)

» Messstellentiefe < 100 m
» Mindestens zwei Messwerte im Zeitraum 2009 bis 2018
» Standardfehler des Mittelwertes (SEM) < 10 mg NO3/1.

Nach Anwendung dieser Kriterien auf den Datensatz verblieben rund 5.400 Messstellen des
WRRL-Grundwassermessnetzes fiir die Regionalisierung von Nitrat im Grundwasser. Tabelle 3
zeigt eine Ubersicht der iibermittelten und nach Anwendung der Auswahlkriterien verbliebenen
Messstellen der jeweiligen Bundeslander. Abbildung 10 zeigt die raumliche Verteilung und die
Haufigkeitsverteilung der Nitratkonzentrationen in diesem Messnetz.
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Abbildung 10: Wasserrahmenrichtlinie (WRRL)-Grundwassermessstellen im Bundesgebiet, die fiir

die Random Forest-Modellerstellung verwendet wurden

Legende

WRRL

Bundeslander

I S KT
0 50 100 200

Grundwassermessstellen

Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a; Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.
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Tabelle 3: Anzahl der WRRL-Grundwassermessstellen in den Bundesldndern, die als Trainings-
daten der Random Forest-Klassifikation der Nitratkonzentration im Grundwasser
verwendet wurden

Bundesland Anzahl Messstellen Bundesland Anzahl Messstellen
Baden-Wiirttemberg 180 Niedersachsen 971
Bayern 494 Nordrhein-Westfalen 821
Berlin 65 Rheinland-Pfalz 399
Brandenburg 579 Saarland 45
Bremen 25 Sachsen 447
Hamburg 134 Sachsen-Anhalt 458
Hessen 181 Schleswig-Holstein 235
Mecklenburg-Vorpommern 166 Thiiringen 214
Gesamt 5.414

Abbildung 11: Haufigkeitsverteilung der Nitratkonzentration (Mittel 2009-2018) in den rund 5.400
WRRL-Grundwassermessstellen im Bundesgebiet, die fiir die Random Forest-Mo-
dellerstellung verwendet wurden

20001

15001

10001

Anzahl

500

0 50 100 150
NO, Konzentration [mg/l]

Quelle: eigene Darstellung Univ. GielRen.

Fiir die weiteren Analysen wurde der Mittelwert der Nitratkonzentration in den Messstellen im
Zeitraum 2009 bis 2018 verwendet. Die mittlere Nitratkonzentration der ausgewerteten Mess-
stellen betragt 21,46 mg NOsz/l1, der Anteil der Messstellen iiber dem Schwellenwert von

50 mg NO3/1 liegt bei 15 %.
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3.2.2 Flachendaten

Als Pradiktoren der RF-Klassifikation zur Abschitzung der Nitratkonzentration im Grundwasser
im Deutschland wurden die folgenden bundesweit verfiigbaren Flacheninformationen herange-
zogen:

» Landbedeckungsmodell Deutschland, Merkmal , Landnutzung®, aggregiert zu fiinf Landnut-
zungsklassen (Ackerland, Griinland, Sonderkulturen, Siedlung und Wald) (Quelle: BKG
2016; Verteilung Ackerland und Wald; Abbildung 32, im Anhang)

» HYRAUM - Hydrogeologische Raumgliederung von Deutschland, Merkmal , hydrogeologi-
sche Raume"“ (BGR & SGD 2015; 32 Kategorien; Abbildung 33, im Anhang)

» HUK200 - Hydrogeologische Ubersichtskarte von Deutschland 1:200.000 (BGR 2016; sechs
Attribute)

» Mittlere jahrliche Grundwasserneubildung in Deutschland 1:1000.000 (GWN1000; BGR
2003a; Abbildung 34, im Anhang)

» Grundwasserverweilzeiten in Deutschland (Kunkel et al. 2007, Fuchs et al. 2010; Abbildung
34,im Anhang)

> Stickstoff-Uberschuss auf der landwirtschaftlich genutzten Fliche, Regionalgliederung
Kreise (Mittel 2007 bis 2016; Abbildung 7; Haufsermann et al. 2019)

» Potentielle Nitratkonzentrationen im Sickerwasser, berechnet aus mittlerer jahrlicher Si-
ckerwasserrate aus dem Boden in Deutschland und dem hydrosphérischen Stickstoff-Uber-
schuss (Abbildung 35, im Anhang)

»  Wasserspeicherfahigkeit (Feldkapazitit) der Boden bis 1 m Tiefe (BGR, 2015) und
» Humusgehalt - Gehalte an organischer Substanz der Boden (BGR, 2007).

3.23 Auswertung der Pradiktoren

Fiir das Trainieren des Klassifikationsalgorithmus (Entscheidungsbaums) im RF-Verfahren miis-
sen die Punktdaten (Grundwasserkonzentrationsdaten) mit den Flichendaten verkniipft wer-
den, die als Pradiktoren bzw. erklarende Variablen dienen. Auf Landesebene sind im Regelfall
keine Angaben zum Grundwasserfliefiregime bzw. zum Einzugsbereich einer Messstelle verfiig-
bar. Daher miissen vereinfachte Annahmen beziiglich des potentiellen Einzugsgebietes der
Messstellen getroffen werden. Eine kreisformige Bufferzone mit Radius 1.000 m um die jewei-
lige Messstelle stellt eine vertretbare Naherung zur Beschreibung des potentiellen Einzugsgebie-
tes dar (Johnson and Belitz 2009, Wheeler et al. 2015, Knoll et al. 2019). Mit dieser Pramisse
wurden fiir jede Messstelle in einem Kreisbuffer mit 1.000 m Radius die Auspragungen der Pra-
diktoren aus den in Kap. 3.2.2 aufgefiihrten Karten ermittelt. Eine detaillierte Listung der ver-
wendeten Merkmale ist Tabelle 12 (Anhang) zu entnehmen. Fiir die fiinf Landnutzungsklassen
Ackerland, Griinland, Sonderkulturen (Weinbau, Obstbau), Siedlung und Wald wurde deren pro-
zentualer Flachenanteil im Buffer berechnet. Die Landnutzung stellt somit eine numerische Vari-
able dar. Fiir die Merkmale hydrogeologischer Einheiten wurde der Wert des dominierenden
Flachenanteils ibernommen und geht als kategoriale Variable ein. Fiir die Variablen Grundwas-
serneubildung, Feldkapazitit, Humusgehalt und Stickstoff-Uberschuss wurden die Werte fl-
chengewichtet gemittelt innerhalb der Buffer.

Fiir die Anwendung der RF-Klassifikation zur flichendeckenden Ermittlung (1 km x 1 km Ras-
ter) der Nitratkonzentration im Grundwasser in Deutschland wurden weiterhin die Werte der
Pradiktoren (analog wie fiir die Kreisbuffer) flir jede 1 km x 1 km-Rasterzelle ermittelt. Als
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Maske fiir die Auswertung der digitalen Flichendaten und die Darstellung der Ergebnisse zur
NOs-Konzentration dient die Karte ,,GeoGitter Deutschland 1 km ETRS89-UTM32“ (BKG 2018).

3.24 Charakterisierung der Redox-Verhiltnisse im Grundwasserleiter

Die ersten Anwendungen des RF-Verfahren fiir das Bundesgebiet haben gezeigt, dass die Redox-
Verhiltnisse im Grundwasserkorper den mit Abstand wichtigsten Pradiktor der Nitratkonzent-
ration darstellen. Diese Feststellung deckt sich mit zahlreichen Veroéffentlichungen (bspw. Ko-
rom 1992, Rivett et al. 2008, Ransom et al. 2017). Die Denitrifikation erfolgt unter anaeroben
Bedingungen, wenn denitrifizierende Bakterien und Elektronenspender im Aquifer vorhanden
sind (Rivett et al. 2008). Anaerobe Bedingungen sind durch eine Sauerstoffkonzentration von
<1 bis 2 mg/1 und eine Eisenkonzentration von = 0,1 bis 0,2 mg/1 gekennzeichnet (Rivett et al.
2008, Kunkel et al. 2004, 2017, McMahon und Chapelle 2008). Eine Reihe von Veroffentlichun-
gen befassen sich mit der grofdirdumigen Abschitzung der Redox-Bedingungen im Grundwasser,
wobei auch hdufig Machine Learning-Verfahren eingesetzt wurden (Close et al. 2016, Tesoriero
etal. 2015, 2017, Rosecrans et al. 2017, Koch et al. 2019, Friedel et al. 2020, Wilson et al. 2020).

Aufgrund der pragenden Bedeutung der Redox-Verhaltnisse im Grundwasserleiter wurde im
Rahmen des Praprozessing eine Karte der Redox-Bedingungen im Bundesgebiet mittels Random
Forest erzeugt. Dazu wurden zundchst mit den Daten zur O»- und zur Fe-Konzentrationen in den
WRRL-Grundwassermessstellen als Zielgrofse zwei RF-Klassifikation mit den in Kap. 3.2.2 aufge-
fithrten Pradiktoren (mit Ausnahme der Landnutzung und der potenziellen Nitratkonzentration
im Sickerwasser) trainiert. Abbildung 12 zeigt jeweils die relative Bedeutung der sechs wichtigs-
ten Pradiktoren der O;- und der Fe-Konzentrationsverteilung. Eine Darstellung fiir alle Pra-
diktoren findet sich im Anhang (Abbildung 36a) und b), im Anhang). Mit diesen RF-Modellen
wurden Karten der Sauerstoff- und der Eisen-Konzentration im Grundwasser in Deutschland er-
zeugt (Abbildung 37 und Abbildung 38, im Anhang). In Abbildung 13 sind die mit dem RF-Modell
geschatzten den gemessenen O2- bzw. Fe-Konzentrationen gegeniibergestellt.

Abbildung 12: Relative Einflussstarke (0 bis 100 %) der sechs wichtigsten Pradiktoren der Random
Forest-Klassifikation der Sauerstoff- und der Eisenkonzentration in den rund 5.400
WRRL-Grundwassermessstellen im Bundesgebiet

RF-Modell O,-Konzentration RF-Modell Fe-Konzentration
Hydrogeolog. Einheit - Hydrogeolog. Einheit *
GW-Neubildungsrate . Feldkapazitat .
Hydraul. Leitfahigkeit . Verweilzeit GW .
Feldkapazitat . Humusgehalt Boden .
Verweilzeit GW . GW-Neubildungsrate *
Humusgehalt Boden . Hydraul. Leitfahigkeit
20 40 60 80 100 20 40 60 80 100
Relative Bedeutung [%] Relative Bedeutung [%)]

Quelle: eigene Darstellung Univ. GielRen, nach Knoll et al. 2020a.
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Abbildung 13: Gemessene und mit Random Forest (RF)-Modell geschiatzte (a) Sauerstoff-Konzent-
rationen und (b) Eisen-Konzentrationen in den rund 5.400 WRRL-Grundwasser-
messstellen im Bundesgebiet
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a.

Die gestufte Charakterisierung der Redox-Bedingungen wurde in Anlehnung an das Klassifikati-
onsschema der LAWA (2018) durchgefiihrt und nach Knoll et al. (2020a) modifiziert. Demzu-
folge ist die O2-Konzentration der pragende Parameter fiir das Auftreten von Denitrifikation, wo-
bei Konzentrationen < 2 mg/l ausgepragt anaerobe Bedingungen und intensive Denitrifikation
anzeigen (Rivett et al. 2008). In diesem Fall werden einer Messstelle zwei Punkte zugeordnet. Im
Ubergangsbereich von 2 bis 5 mg/1 O;, tritt eine miRige Denitrifikation auf und es wird ein Punkt
zugeordnet. Bei 0;-Konzentrationen > 5 mg/l herrschen ausgepragt aerobe Bedingungen. Die
Wahrscheinlichkeit fiir Nitratabbau durch Denitrifikation ist gering und einer Messstelle wird
kein Punkt zugeordnet. Da die Denitrifikation vorzugsweise in Gegenwart von Fe-Konzentratio-
nen = 0,2 mg/1 auftritt (Kunkel et al. 2004, 2017), wurde in der vorliegenden Untersuchung fiir
diese Situation ein zusédtzlicher Punkt vergeben. Daraus ergeben sich vier Redox-Klassen:

>  [3] stark anaerob
> 1

> [0] aerob.

(3]
> [2] anaerob
[1] intermediar
|

Tabelle 4 zeigt das Klassifizierungsschema.
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Tabelle 4: Vierstufiges Klassifikationsschema zur Charakterisierung der Redox-Verhaltnisse im
Grundwasser (nach LAWA 2018, verandert)

Sauerstoff (0,)-Konzentration

Eisen (Fe)-Konzentration < 2 mg/l [2 Punkte] 2 - 5 mg/l [1 Punkt] > 5 mg/| [0 Punkte]

> 0,2 mg/Il [1 Punkt] stark anaerob [3] anaerob [2] intermediar [1]

< 0,2 mg/I [0 Punkte] anaerob [2] intermediar [1] aerob [0]

Die Redox-Verhaltnisse in den WRRL-Grundwassermessstellen wurden geméaf3 Tabelle 4 in eine
der vier Klassen eingeteilt. In Abbildung 14 ist die Haufigkeitsverteilung der Nitrat-Konzentrati-
onen der WRRL-Grundwassermessstellen in den vier Redox-Klassen dargestellt. In den Klassen
[2] ,anaerob“ und [3] ,stark anaerob” sind die Nitratkonzentrationen offensichtlich sehr deutlich
durch ein denitrifizierendes Grundwassermilieu gepragt.

Abbildung 14: Verteilung der Nitratkonzentration in den rund 5.400 WRRL-Grundwassermessstel-
len gestuft nach vier Klassen der Redox-Verhaltnisse (gemaR Tabelle 4)
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GielRen, nach Knoll et al. 2020a.

Mittels Uberlagerung der O- und der Fe-Konzentration und Auswertung der Redox-Verhiltnisse
fiir jedes Raster (1 km x 1 km) gemaf3 Tabelle 4 wurden schliefilich die die vierstufige Klassifi-
zierung der Redox-Verhéltnisse auf Deutschland angewendet (Abbildung 15).

Die Redox-Bedingungen in Deutschland konnen vereinfacht in zwei grofie Bereiche unterteilt
werden. In der Norddeutschen Tiefebene und auch in einigen Niederungen, wie z.B. dem Ober-
rheintal, treten liberwiegend anaerobe bis stark anaerobe Bedingungen auf, wiahrend in den
slid- und mitteldeutschen Mittelgebirgsregionen aerobe Redox-Verhiltnisse dominieren.
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Abbildung 15: Verteilung der Redox-Verhaltnisse (klassiert) im Grundwasser im Bundesgebiet
nach Random Forest-Klassifikation

Grundwasser
Redoxbedingungen

- [0] aerob

[1] intermediar
[2] anaerob

- [3] stark anaerob

Bundeslander

L]

0 50 100 200

Quelle: eigene Darstellung, Univ. GieRen nach Knoll et al. 2020a; Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.

3.2.5 Entwicklung des RF-Klassifikationsalgorithmus

Fiir die Vorhersage-Modellierung wurde das R-Paket 'caret’ v. 6.0-82 (Kuhn 2018) verwendet, in
dem die R-Pakete:

» 'randomForest' (Liaw und Wiener 2002) (method = 'rf)
> 'quantregForest' (Meinshausen 2017) (method = 'qrf’)

implementiert sind. In 'caret’ wurde sowohl die Anzahl der Biume (ntree = 1.000) sowie die
dreimal wiederholte 10-fache Kreuzvalidierung (method = 'repeatedcv’, number = 10, repeats =
3) als Resampling-Methode in der Modelltrainingsfunktion des RF-Verfahrens festgelegt.

Fiir die Entwicklung und Uberpriifung des RF-Klassifikationsalgorithmus wurden die rund 5.400
WRRL-Grundwassermessstellen in einen Trainings- (80 % der Daten) und einen Testdatensatz
(20 %) aufgeteilt. Um eine anndhernd gleiche Verteilung der Variablen auf beide Datensatzen zu
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gewadhrleisten, wurde dafiir eine geschichtete Zufallsstichprobe verwendet (Kuhn und Johnson
2013). Die Bewertung der Modellgiite erfolgt anhand von drei Gilitemafen:

» Mittlerer quadratischer Fehler (RMSE)
» Bestimmtheitsmaf (R?)

»  Mittlerer absoluter Fehler (MAE).

RMSE und MAE beschreiben den mittleren Modellvorhersagefehler in der Einheit der Modell-
zielgrofe (hier: mg NOs/1), wihrend R? ein gebrauchliches Maf fiir die Varianz der Vorhersage
darstellt. Zur Bestimmung der Modellgiite wurde das RF-Modell mit dem Trainingsdatensatz
entwickelt und dann mit dem unabhdngigen Testdatensatz validiert.

In Abbildung 16a) sind zunachst die sechs wichtigsten Pradiktoren aufgefiihrt. Der Pradiktor
»+Redox-Bedingungen (Klasse)“ hat die mit Abstand starkste relative Bedeutung fiir die Klassifi-
kation. Die iibrigen fiinf aufgefiihrten Pradiktoren:

» hydrogeologische Einheit

»  Anteil Ackerland

» potentielle Nitratkonzentration im Sickerwasser

> Stickstoff-Uberschuss auf der Landwirtschaftsflache

» Anteil Waldflache.

treten demgegeniiber deutlich zuriick. Unter den Pradiktoren ist der ,Stickstoff-Uberschuss“ die
einzige Grofde, die durch Managementmafinahmen der Landwirtschaft beeinflusst werden kann,
die Umwandlung von Ackerland in eine andere Nutzungsform aufien vorgelassen. Dies unter-
streicht die Problematik, dass die Nitratkonzentration im Grundwasser in grofem Umfang von
natiirlichen Einflussfaktoren geprigt wird und, zumindest auf kiirzere Sicht, auf Anderungen in
der Stickstoff-Diingung und Bewirtschaftung nur vergleichsweise schwach reagiert.

Nach Anwendung des trainierten RF-Modells auf den unabhingigen Testdatensatz resultierte

mit einem RMSE von 20,90 mg/], einem R* von 0,51 und einem MAE von 12,97 mg NOs/I eine

gute Vorhersageleistung. Bei der Anwendung des Modells auf den Trainingsdatensatz werden

tiblicherweise sehr hohe Vorhersageleistungen ermittelt (RMSE = 8,66 mg/], R?=0,93, MAE =

5,39 mg/1), die die eigentliche Prognosefahigkeit des Modells iiberschitzen (,Overfitting“ bzw.
Uberanpassung), was allerdings im Grundprinzip des RF-Algorithmus so gewollt ist.

Eine Moglichkeit eine plausible Vorhersageleistung des Modells zu ermitteln und dabei eine
Uberanpassung des Modells zu vermeiden, stellt die Methode der Kreuzvalidierung dar. Bei der
3-fach wiederholten 10-fachen Kreuzvalidierung wird der Gesamtdatensatz in 10 Teilmengen
partitioniert, die nacheinander jeweils als Testdatensatz fungieren anhand dessen die Vorhersa-
gegiite ermittelt wird. Dieser Vorgang wird dreimal wiederholt und das mittlere Glitemaf$ ermit-
telt, woraus eine robuste Beurteilung der Vorhersageleistung resultiert. Das letztlich verwen-
dete RF-Prognosemodell zur Abschatzung der Nitratkonzentrationen wurde mit den gesamten
rund 5.400 Messstellen des WRRL-Datensatzes trainiert und die Vorhersageleistung mittels
Kreuzvalidierung beurteilt. Mit einem RMSE von 20,12 mg/], einem R? von 0,52 und einem MA
von 12,71 mg NO3/1 zeigt sich nahezu eine identische Vorhersageleistung wie die anhand des un-
abhingigen Testdatensatz ermittelte.
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Abbildung 16b) zeigt die Giite der Modellanpassung fiir den Testdatensatz. Offensichtlich unter-
schitzt das RF-Modell tendenziell sehr hohe NO3-Konzentrationen (ca. >100 mg/1) und der Prog-
nosebereich ist auf Werte bis ca. 100 mg/1 begrenzt. Im Hinblick auf den im hier vorgestellten
Projekt angestrebten Mafdstab der Aussagen sowie in Anbetracht der relativ geringen Dichte des
Messnetzes (1 Messstelle pro 66 km?), das fiir die Modellbildung (Training der RF-Klassifika-
tion) herangezogen wurde, wird die Leistung des Modells von den Autorinnen und Autoren als
gut angesehen. Andere Studien zur groféraumigen Vorhersage der Nitratkonzentrationen im
Grundwasser fiihrten zu vergleichbaren Modellleistungen (Knoll et al. 2019, Nolan et al. 2015,
Ransom et al. 2017, Wheeler et al. 2015). Die begrenzte Prognosegiite muss bei der Interpreta-
tion der Ergebnisse (Kap. 3.3) allerdings stets mitberticksichtigt werden.

Abbildung 16: a) Relative Einflussstarke (0 bis 100 %) der sechs wichtigsten Pradiktoren fiir das
finale RF-Modell und b) gemessene und mit Random Forest-Modell geschitzte Nit-
ratkonzentrationen in den rund 5.400 WRRL-Grundwassermessstellen im Bundes-
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Quelle: eigene Darstellung Univ. Giel3en, nach Knoll et al. 2020a.
3.3 Ergebnisse
33.1 Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser im Bundesgebiet

Mit dem RF-Modell (Kap. 3.2.5) und den Rasterkarten (1 km x 1 km) der Pradiktoren (Kap. 3.2.2)
wurde schlief3lich die Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser im Bundesgebiet
(1 km x 1 km) geschatzt, Abbildung 17 zeigt das Ergebnis.

Nitrat-Konzentrationen tiber 50 mg/1 werden vor allem fiir die intensiv landwirtschaftlich ge-
nutzten Bordegebiete, die Regionen mit hohem Viehbesatz (insbesondere in Nordwestdeutsch-
land) sowie fiir Gebiete mit hohem Anteil an Sonderkulturen (wie bspw. Rheinhessen, Ober-
rheinebene) ausgewiesen. Fiir die Mittelgebirge bzw. die Regionen mit vorherrschender Griin-
landnutzung werden iiberwiegend niedrige Konzentrationen geschatzt. In Tabelle 5 ist die Hau-
figkeitsverteilung der mittels RF-Modell geschatzten Nitratkonzentrationen aufgefiihrt (s. a Ab-
bildung 39c), im Anhang).
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Tabelle 5: Haufigkeitsverteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser im Bundesgebiet
nach Random Forest-Modellierung

bis 10 36
> 10 bis 25 24
> 25 bis 37,5 17
> 37,5 bis 50 13
>50 10

Abbildung 17: Verteilung der mittleren Nitratkonzentration im Grundwasser im Zeitraum 2009 bis
2018 im Bundesgebiet nach Random Forest-Modellierung
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a; Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.
Hinweis: Die Karte gibt eine groRraumige Ubersicht und ist fiir kleinrdumige Aussagen nicht geeignet.
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Die glazial geformten jungpleistozinen Einheiten im norddstlichen Teil Deutschlands weisen
liberwiegend niedrige Nitratkonzentrationen auf. Die Grundwasserleiter in dieser Region sind
durch geringe Flief3geschwindigkeiten, lange Grundwasserverweilzeiten und stark anaerobe
Verhaltnisse gekennzeichnet (Merz et al. 2009, Wendland et al. 2008). Merz et al. (2009) be-
schreiben allerdings auch Gebiete mit hohen NO3-Konzentrationen in Brandenburg (6stlich und
norddstlich von Berlin), die im RF-Modell nicht auftreten. Im Nordwesten Deutschlands treten
hohe NOs-Konzentrationen in den Geest-Regionen des Mittelpleistozans in Erscheinung, wah-
rend im Tiefland das Grundwasser nahezu nitratfrei ist, was im Einklang mit den Aussagen von
Wriedt et al. (2019) steht. Die Redox-Bedingungen sind in der Geest tendenziell weniger anae-
rob bis intermediar, im Gegensatz zum Tiefland, wo stark anaerobe Bedingungen vorherrschen
(vgl. Eschenbach et al. 2018).

Die Niederungen mit Sand- und Kiesablagerungen im mittleren und stidlichen Teil Deutschlands,
wie u.a. die Niederrheinische Bucht und das Oberrheintal, weisen aufgrund fehlender Deck-
schicht, bei nur schwach anaeroben bis intermedidren Redox-Bedingungen und intensiver land-
wirtschaftlicher Nutzung haufig nitratbelastetes Grundwasser auf (Grimm-Strele et al. 2008,
Knoll et al. 2019, Kuhr et al. 2013, Wendland et al. 2008). Fiir die Porengrundwasserleiter des
nordlichen Alpenvorlandes prognostiziert das RF-Modell grofiflachig hohe Nitratkonzentratio-
nen, was im Widerspruch zu den im Allgemeinen gut entwickelten Deckschichten und der damit
verbundenen hohen Schutzfunktion der Grundwasserleiter in dieser Region steht. Die tendenzi-
elle Uberschitzung der Nitratkonzentration in diesen Gebieten kann méglicherweise auf die ge-
ringe Dichte des Messnetzes zuriickgefiihrt werden, auch ist die Schatzunsicherheit in diesem
Bereich hoch.

In den Festgesteinsgebieten in Mittel- und Siiddeutschland sind Kluft- und Karstgrundwasserlei-
ter im Allgemeinen anfilliger fiir Verunreinigungen und weisen iiberwiegend hohere Nitratkon-
zentrationen im Grundwasser auf, was auch mit einem geringeren Denitrifikationspotenzial auf-
grund aerober bis intermedidrer Redox-Bedingungen einhergeht (Hannappel et al. 2018). In die-
sen Arealen entsprechen die hohen Nitratkonzentrationen im Grundwasser den Gebieten mit
hohen Stickstoff-Uberschiissen, wie z.B. in nérdlichen Teilen Bayerns und Sachsens sowie im
Thiiringer Becken.

3.3.2 Unsicherheitsanalyse der geschatzten Nitratkonzentrationen

Fiir die Bewertung und Interpretation von modellierten (prognostizierten) Werten sollte es gute
fachliche Praxis sein, neben der modellierten Zielgrofde stets auch ein Maf fiir die Abschiatzung
der Unsicherheit dieses Wertes zu berechnen. Das Quantile Random Forest (QRF)-Verfahren er-
moglicht es, das Unsicherheitsintervall einer Zielgrofde zu berechnen, die mittels Random Forest
geschatzt wird (Meinshausen 2006). Wahrend RF nur den Mittelwert aller Werte betrachtet, die
einem terminalen Knoten (Blatt) eines RF-Baumes zugeordnet werden, wertet QRF auch die
Verteilung dieser Werte aus. Das Unsicherheitsintervall (Prediction Interval) wird dabei defi-
niert als die Spannbreite zwischen der unteren und der oberen Grenze der Modellschatzungen
bzw. der Werte, die den terminalen Knoten zugehdren. Ein 90 %-Unsicherheitsintervall ent-
spricht dem Bereich vom 5-Perzentil bis zum 95-Perzentil der Werteverteilung, innerhalb derer
der wahre Wert der Schitzgrofie zu erwarten ist. Abbildung 18 zeigt die Verteilung der Unsi-
cherheitsintervalle der RF-Schatzung in Deutschland. Das mittlere Unsicherheitsintervall (mean
prediction interval, gemittelt iiber alle Rasterzellen) liegt bei 53,0 mg NO3/1. Grofse Unsicher-
heitsintervalle sind liberwiegend in den Bereichen festzustellen, in denen auch hohe Nitratkon-
zentrationen geschitzt werden. Offensichtlich ist gerade in nitratbelasteten Regionen die Varia-
bilitat der NO3-Konzentration im Grundwasser vergleichsweise hoch.
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Abbildung 18: 90 Prozent-Unsicherheitsintervall® der mit Random Forest (RF) modellierten mittle-
ren Nitratkonzentration im Grundwasser im Zeitraum 2009 bis 2018 im Bundesge-
biet nach Qantile Random Forest (QRF)-Modellierung.
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Quelle: eigene Darstellung, JLU nach Knoll et al. 2020a, Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.

2 Lesehinweis: Wenn beispielsweile die RF-Schatzung als Erwartungswert der Nitratkonzentration im Grundwasser
40 mg NOs/I fur eine Rasterzelle und QRF fiir diese Zelle ein 90 Prozent-Unsicherheitsintervall von 50 mg NO3/I aus-
weist, dann liegt der wahre Wert der Nitratkonzentration mit 90 %-iger Wahrscheinlichkeit zwischen 40 + 25 mg NOs/I,
das heit zwischen 15 und 65 mg NOs/I.

3.3.3 Schlussfolgerungen und Ausblick

Die hier vorliegenden Ergebnisse gehen auf den Datensatz der rund 5.400 WRRL-Messstellen
zuriick. Mit dieser Auswahl wurde eine RF-Modellierung auf Basis einer anndhernd gleichmafi-
gen Messstellendichte in allen Bundeslandern durchgefiihrt. Ein Vergleich mit einer RF-Model-
lierung basierend auf einem umfangreicheren Datensatz (mit rd. 13.000 GW-Messstellen, hier
nicht ndher vorgestellt) hat gezeigt, dass bei Verwendung eines grofReren Trainingsdatensatzes
(was einer hoheren Messstellendichte entspricht) die Unsicherheit des RF-Modells verringert
wird. Fiir eine RF-Modellierung ist es daher grundsitzlich anzustreben, einen moéglichst umfang-
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reichen Datensatz fiir das Training der RF-Klassifikation auszuwerten, vorausgesetzt dieser Da-
tensatz erfiillt die Kriterien einer reprasentativen raumlichen Abdeckung der verschiedenen
landschaftlichen Charakteristika.

Die Autorinnen und Autoren gehen davon aus, dass die derzeit auftretenden Schatzfehler und
Unsicherheiten des RF-Verfahrens durch verbesserte Ermittlungen einzelner Pradiktoren redu-
ziert werden konnen. Die hohe Relevanz der Redox-Bedingungen fiir die Abschatzung von Nit-
ratkonzentrationen unterstreicht insbesondere die Bedeutung einer genauen Beschreibung der
hydrogeochemischen Bedingungen der Aquifere. Weiterhin kdnnte eine genauere Abgrenzung
der Einzugsbereiche der Messstellen in Verbindung mit einer Abschatzung der mittleren Ver-
weilzeiten des Sicker- und Grundwassers (von der Bodenoberflache bis zur Erfassung in einer
Messstelle) moglicherweise zu besseren Ergebnissen und geringerer Unsicherheit fithren. Bis
dato ist jedoch keine bundesweite, detaillierte Datenbasis iiber die Grundwasserflurabstinde,
die Machtigkeit der Deckschichten und die Stromungsverhaltnisse in den Aquiferen verfiigbar.
Grundsatzlich kann das RF-Verfahren ohne grofderen Aufwand um weitere Pradiktoren erwei-
tert werden bzw. die aktuell verwendeten kénnen modifiziert werden.

Modellfehler konnen auch aus Unsicherheiten in der Bestimmung der Zielgrofe entstehen. Die
vertikale Verteilung der Redox-Verhaltnisse in Aquiferen zeigt haufig eine Abnahme der aeroben
Bedingungen mit der Tiefe (Close et al. 2016, Rosecrans et al. 2017). Aufgrund dieser hydrogeo-
chemischen Zonierung der Aquifere hdangt die NO3-Konzentration einer Grundwasserprobe stark
von dem Horizont ab, in dem die Probe entnommen wird. Im Allgemeinen nehmen die NO3-Kon-
zentrationen mit zunehmender Brunnentiefe ab (Ransom et al. 2017, Wheeler et al. 2015, Teso-
riero et al. 2017).

Wriedt et al. (2019) zeigten ebenfalls eine Abnahme der Nitratkonzentrationen mit der Tiefe, ka-
men jedoch zu dem Schluss, dass eine vertikale Abstufung der Tiefenhorizonte die hydrogeoche-
mische Zonierung der Grundwasserleiter nicht adaquat beschreibt. Lange Filterstrecken konnen
auch zu einer Vermischung des Grundwassers aus einer aeroben und einer anaeroben Zone bei
der Probenahme fiihren. Eng benachbarte Messstellen, die Proben aus verschiedenen Horizon-
ten liefern, filhren zudem zu einer hohen raumlichen Variabilitit im Datensatz.

Die genannten Aspekte verdeutlichen die Einschrankungen eines grof3skaligen Modellierungsan-
satzes. Die RF-Modellierung bietet eine Reihe von Anséatzen fiir weitere Verbesserungen und
Vertiefungen. Die Autorinnen und Autoren sind allerdings der Uberzeugung, dass das RF-Verfah-
ren tragfiahige Ergebnisse liefert, um die raumliche Verteilung der Nitratkonzentration im
Grundwasser mit einem einheitlichen Ansatz fiir das Bundesgebiet darzustellen. Die Ergebnisse
kénnen unter anderem zur Identifizierung von Nitrat-sensiblen Gebieten oder zur Quantifizie-
rung der Stickstoffeintrage in Oberflachengewdsser tiber den Grundwasserpfad herangezogen
werden.
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4 Ermittlung der Stickstoff-Reduktion in der ungesattigten
Zone und im Grundwasser

Der Nitrateintrag in Oberflachengewdsser liber den Grundwasserpfad hangt im Wesentlichen
von zwei zentralen Prozessen ab:

> der Nitratfracht mit dem Sickerwasser aus dem durchwurzelten Bodenbereich und

» der Verminderung dieser Fracht im Verlauf der Passage des Sickerwassers durch die unge-
sdttigte Zone und anschlief3end den Grundwasserkorper.

Bereits die Gegentiberstellung der Grofdenordnung der potenziellen Nitratkonzentrationen im

Sickerwasser in Deutschland (Abbildung 6 in Bach et al. 2016) und der Nitratkonzentrationen

im Grundwasser nach RF-Modellierung (Abbildung 17) verdeutlicht, dass offensichtlich ein be-
trachtlicher Teil der Nitratfracht im Untergrund abgebaut wird.

Die Nitrat-Reduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser ist in erster Linie auf die
Denitrifikation zuriickzufiihren, das heifst die mikrobielle Reduktion von oxidiertem Stickstoff zu
molekularem Stickstoff als Endprodukt (NO3 = NO; = NO — N0 — N3). Denitrifikation findet
nur unter anaeroben Bedingungen statt, wenn Elektronenspender zur Verfiigung stehen (Know-
les 1982, Seitzinger et al. 2006, Rivett et al. 2008). Je nach Art der denitrifizierenden Bakterien
wird zwischen heterotropher und autotropher Denitrifikation unterschieden (Durand et al.
2011). Bei der heterotrophen Denitrifikation verwenden die Bakterien organischen Kohlenstoff
als Elektronendonator, wahrend bei der autotrophen Denitrifikation die Elektronen aus der Oxi-
dation anorganischer Verbindungen wie bspw. Eisensulfid (Pyrit, FeS,) gewonnen werden (Ko-
rom 1992). Die Intensitat (Rate) der Denitrifikation hangt vor allem von den vorherrschenden
Redox-Bedingungen, von der Verfiligbarkeit von organischem Kohlenstoff im Sickerwasser und
Grundwasser bzw. von Eisensulfid im Untergrund sowie von der Verweilzeit des Sicker- und
Grundwassers ab (Ranson et al. 2017, Knoll et al. 2020a, 2020b).

Im globalen Maf3stab stellt die Denitrifikation den mafdgeblichen Prozess zur Entfernung von re-
aktivem Stickstoff aus dem biogeochemischen N-Kreislauf dar. Nach Seitzinger et al. (2006) wer-
den weltweit etwa 46 % der Menge an reaktivem Stickstoff, die durch die technische Ammoniak-
synthese (Haber-Bosch-Verfahren) jahrlich neu in den N-Kreislauf eingebracht werden, durch
die Denitrifikation in Boden wieder entfernt. Fiir Europa schitzten Van Egmond et al. (2002)
diesen Anteil auf 40 %. Die Stdrke der Nitratreduktion kann raumlich sehr stark variieren und
zwischen 0 % und 100 % der N-Frachten im Grundwasserleiter erreichen (McAleer et al. 2017).
Fiir Danemark wurde von Hgjberg et al. (2017) eine mittlere NO3-Reduktion im Grundwasser
von 63 % angegeben.

Die Prozesse und Einflussfaktoren der Denitrifikation im Sickerwasser und Grundwasser wur-
den in Deutschland in regionalen Studien unter anderem fiir das Hessische Ried (Kludt et al.
2016), im Testfeld Scheyern (Schwientek et al. 2016) und die Wassergewinnung Rheda-Wieden-
briick (Wisotzky et al. 2018) untersucht. Von Bergmann et al. (2013) wurden fiir 21 Untersu-
chungsgebiete in Deutschland das regionale Ausmaf3 und die Zeitrdume analysiert, in denen ein
Nachlassen des Nitratabbaus zu relevanten Auswirkungen auf die Rohwasserqualitit fithren
kann.

Mit der Modellkette RAUMIS-GROWA-DENUZ-WEKU wird von Wendland et al. (2020) eine mitt-
lere Denitrifikationsrate von rund 45 % des N-Uberschuss in Béden fiir Nordrhein-Westfalen ab-
geleitet. Fiir das Bundesland Mecklenburg-Vorpommern (Kunkel et al. 2017) und fiir ein Ein-
zugsgebiet in Sachsen-Anhalt (Wriedt et al. 2006) wird jeweils eine Verminderung von 80 % der
N-Eintragsfracht in den Aquiferen berechnet. Fiir das Einzugsgebiet der Weser wurde mit dem

53



Knoll et al. (2024): Stickstoffreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser — Grundlage fiir die Modellierung der
Stickstoffeintrage in Oberflachengewasser - Forschungsbericht

Modell MONERIS eine mittlere Reduktion der N-Fracht von 46 % und fiir einzelne Marsch-Ge-
biete Werte bis iiber 80 % modelliert (Hirt et al. 2012). In den genannten Untersuchungen
wurde jeweils ein vergleichsweise umfangreicher Variablensatz zur Modellierung des Denitrifi-
kationsprozesses verwendet. Informationen iiber die heterogene Verteilung der Nitratreduktion
in Boden und Grundwasserleitern auf der Grundlage harmonisierter Ansidtze mit hoher raumli-
cher Aufldsung stehen jedoch flaichendeckend fiir das Bundesgebiet nicht zur Verfligung.

4.1 Methodischer Ansatz zur Abschdtzung der Nitrat-Reduktion

Flir die Abschatzung der Nitratreduktion auf einer grofieren Skala wie bspw. auf Bundesebene
ist aufgrund der begrenzten Datenverfiigbarkeit und der begrenzten raumlichen Auflésung da-
her eine vereinfachte Methodik erforderlich. Im Rahmen dieses Vorhabens wurde dein neuer
Ansatz entwickelt, um die Grofdenordnung der Verminderung der N-Fracht in der ungesattigten
Zone und im Grundwasser flichendeckend fiir das Bundesgebiet auf Basis der verfiigbaren Da-
ten zu nutzungsspezifischem N-Uberschuss, Sickerwasserrate, Grundwasserneubildung und Nit-
ratkonzentration im Grundwasser abzuschatzen. Die Methodik stellt einen vereinfachten kon-
zeptionellen Ansatz dar, der darauf verzichtet, die komplexen biogeochemischen Nitratabbau-
prozesse in der ungesattigten Zone (einschliefdlich dem durchwurzelten Bodenbereich) und im
Aquifer abzubilden. Die Nitratreduktion wird ausgedriickt als das Verhéltnis der N-Fracht im
Grundwasser zum N-Eintrag in die ungesattigte Zone wiedergegeben. Die Verminderung der Nit-
ratfracht wird dabei als das integrierte Ergebnis der verschiedenen Abbauprozesse im Verlauf
des Transports in der ungesattigten Zone und im Grundwasserkorper betrachtet. Abbildung 19
zeigt das zugrundeliegende Schema der Wasserfliisse und der N-Frachten unterhalb der Boden-
oberflache.

Die Berechnung der N-Reduktion baut auf den Datengrundlagen und Ergebnissen der Modellie-
rung der Nitratkonzentration im Grundwasser in Deutschland im 1 km x 1 km Raster auf

(Kap. 3). Ausgangsgrofie ist der hydrosphirische N-Uberschuss im Boden, der definiert ist als
der Uberschuss der N-Flichenbilanz vermindert um die gasférmigen NHs-Verluste wihrend und
nach der Ausbringung von mineralischen und organischen N-Diingern auf Landwirtschaftsfla-
chen. Das heifdt, der hydrosphirische N-Uberschuss beschreibt die Menge an Stickstoff, die tat-
sdchlich in den Boden gelangt und damit potenziell in die Hydrosphare verlagert werden kann.

In Deutschland betrug der hydrosphirische N-Uberschuss im Zeitraum 2007 bis 2016 im Mittel
56 kg N ha'l a'1, die Spannweite in den Kreisen reichte von 13 bis 146 kg N ha-! a-1. Fiir die Fla-
chen der Sonderkulturen (Wein, Obst, Hopfen) wurde der hydrosphirische N-Uberschuss mit
dem Faktor 1,5 multipliziert. Fiir den N-Eintrag (N-Uberschuss) auf stidtische Flichen wird ein
konstanter Wert von 18 kg N ha-! a-1 angesetzt, was (angenihert) der atmospharischen N-Depo-
sition entspricht. In Anbetracht der geringen Ammoniakgehalte in der N-Zufuhr auf diesen Fla-
chen wird kein Abzug fiir gasformige NH3z-Verluste vorgenommen. Fiir Waldfldchen und Flachen
mit naturnaher Vegetation wird kein Wert fiir den N-Eintrag, sondern der Literaturauswertung
von Beisecker et al. (2012) folgend mit einer N-Auswaschung unterhalb der Wurzelzone von

5,5 kg N ha-t a-1 gerechnet. In Bezug auf die in Abbildung 19 dargestellten Systemgrenzen stellt
diese Annahme eine gewisse Inkonsistenz dar. Der hydrosphirische N-Uberschuss der Land-
wirtschaftsflachen und der Eintrag in die stadtischen Flachen beschreibt tatsachlich die N-
Menge, die auf die Bodenoberflache bzw. in den Oberboden gelangt. Die berechnete Nitratreduk-
tion fiir diesen Teil der N-Fracht umfasst somit die Abbauvorgidnge im durchwurzelten Bodenbe-
reich der Acker-, Griinland- und Sonderkulturflachen, in dem sich anschlief3enden Bereich der
ungesattigten Zone (unterhalb der Wurzelzone bis zur Grundwasseroberfliache) sowie im Aqui-
fer selbst. Fiir den Bereich der Waldflachen und naturnahen Vegetation wird die Nitratreduktion
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jedoch erst unterhalb der Wurzelzone in Ansatz gebracht. In Anbetracht der im Regelfall nur ge-
ringen Denitrifikation in Waldbdden (Beisecker et al. 2012) hat diese Vereinfachung jedoch kei-
nen nennenswerten Einfluss auf die Grof3e der Nitratreduktion insgesamt.

Abbildung 19: Schematische Darstellung der FlieBwege und der Stickstoff-Frachten zur Abschat-
zung der Stickstoff-Reduktion in der ungesattigte Zone und im Grundwasserkorper
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a.

mit

N_Uberschuss 4 hydrosphiarischer N-Uberschuss fiir verschiedene Landnutzungsarten;
a = Landwirtschaft (einschlieBl. Ackerland, Griinland und Sonderkulturen), f = Wald,
u = stadtisch (kg N ha'a?)

Qsw Sickerwasserrate (mm a?)

Qaw Grundwasserneubildung (mm a’%)

Qi q Interflow, Drainage (mm a™)

c(NO3)gw NOs-Konzentration im Grundwasser (mg I'%)

N_Frachteintrag_uz N-Eintrag in die ungesattigten Zone (kg N ha'a?)

N_Frachtig N-Fracht im Zwischenabfluss und Drénageabfluss (kg N ha'a?)

N_Frachteintrag_gw N-Eintrag in das Grundwasser (kg N ha™' a?)

N_Frachtgw N-Fracht aus dem Grundwasser in Oberflichengewisser (kg ha a);

N_red Reduktion der N-Fracht zwischen Eintrag in die ungesattigte Zone und Austrag tber

das Grundwasser (%).

Berechnete Werte kursiv; blaue Pfeile stehen flir Wasserflisse und braune Pfeile fir die damit transpor-
tierten N-Frachten.

Unter den Boden- und Klimabedingungen in Deutschland wird Stickstoff in relevanten Mengen
tiblicherweise nur in Form von Nitrat mit dem Sickerwasser verlagert, die Konzentrationen von
Ammonium und organischem N in der Bodenlésung sind unterhalb der Wurzelzone in der Regel
sehr gering.
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In jedem Rasterelement wurde aus dem LBM-DE 2015 der Anteil der vier aufgefithrten Landnut-
zungskategorien ausgewertet und anschlieflend der hydrosphirische N-Uberschuss als flichen-
gewichtetes Mittel aus den nutzungsspezifischen Eintragen der vier Nutzungskategorien berech-
net (Gleichung 1). Die resultierende Grofde N_Frachtginerag uz beschreibt den N-Eintrag, der aus der
Wurzelzone in die ungesattigte Zone gelangt.

Gleichung 1:  Stickstoffeintrag aus der Wurzelzone in die ungesattigte Zone

N_Frachteintrag uz = WaxN_Uberschuss, + wsxN_Uberschusss+ wgxN_Uberschusss +
w,xN_Uberschuss,
mit
N_Frachteintrag_uz N-Eintrag in die ungeséttigte Zone (kg N ha'a)
N_Uberschuss, hydrosphérischer N-Uberschuss Landwirtschaftsfliche (kg N ha a)
N_Uberschusss hydrosphéarischer N-Uberschuss Sonderkulturen
= N-Uberschuss,x 1,5 (kg N hata™)
N_Uberschusss N-Uberschuss Wald und naturnahe Vegetation (5 kg N ha'a?)
N_Uberschuss, N-Uberschuss stadtisches Land (18 kg N ha™ a)

Wasfu Gewichtungsfaktoren Flachenanteil (-), mit Yw; = 1.

Ein Teil der N-Fracht gelangt nicht bis in das Grundwasser, sondern gelangt mit dem Zwischen-
abfluss (Interflow) bzw. iiber Drainagen (Q;q) direkt in Oberflachengewdasser (N_Fracht, ), der
tibrige Teil wird mit dem Sickerwasser in das Grundwasser verlagert (N_Frachtgintrag gw) (Glei-
chung 2). Das Verhaltnis der Grundwasserneubildung (Qg4w) (nach BGR 2003a) zur Sickerwasser-
rate (Qsv) (nach BGR 2003b) wird als Proxygrofie verwendet, um den Interflow-Anteil und damit
den N-Eintrag iiber die ungesattigte Zone in das Grundwasser (N_Frachtgintrag gw) ndherungs-
weise abzuschitzen.

Gleichung 2:  Stickstoff-Eintrag liber die ungesattigte Zone ins Grundwasser

N_FraChtEintrag_gw = (ng/st) X N_FraChtEintrag_uz

mit
Qew Mittlere Grundwasserneubildung (mm a™) (s. Kap. 3.2.2; BGR 2003a)
Qsw Mittlere Sickerwasserrate (mm a) (s. Kap. 3.2.2; BGR 2003b).

Abbildung 20a) zeigt die regionale Verteilung des N-Eintrags in das Grundwasser in Deutsch-
land, die sich nach diesem Berechnungsansatz ergibt. Die durchschnittliche Sickerwasserrate fiir
Deutschland liegt bei etwa 287 mm a1 (BGR 2003b), die durchschnittliche Grundwasserneubil-
dungsrate bei 125 mm a-! (BGR 2003a; hydrologische Periode 1961-1990). Nach dem Ansatz
der Gleichung 2 gelangt somit mehr als die Hélfte des Sickerwassers iiber Interflow bzw. Draina-
gen in die Oberflichengewdsser, das heifdt tragt nicht zur Grundwasserneubildung bei. Infolge
von unterschiedlichen Verfahren zur Ermittlung der Sickerwasserrate und der Grundwasser-
neubildung tritt in einigen Tieflandregionen die Situation auf, dass die mittlere Sickerwasserrate
kleiner der mittleren Grundwasserneubildung ist. Da die Grundwasserneubildung nicht héher
sein kann als die Sickerwasserrate wurde in diesen Fallen die Sickerwasserrate gleich der
Grundwasserneubildung gesetzt. Die Differenz zwischen Sickerwasserrate und Grundwasser-
neubildung ist in Festgesteinsaquiferen im Mittel deutlich hoher und das Verhéltnis Qguw/Qsw So-
mit grofier als in Lockergesteinsaquiferen (Abbildung 20b).
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Abbildung 20: (a) Kombinierte Darstellung der Regressionsgeraden und der Haufigkeitsdichte der
rund 360.000 Rasterwerte von Sickerwasserrate (BGR 2003b) und Grundwasserneu-
bildung (BGR 2003a) in Deutschland; (b) Boxplots des Verhdltnisses von Grundwas-
serneubildung (Qgw) zu Sickerwasserrate (Qsw), getrennt fiir Kluft- und Porengrund-
wasserleiter
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a.

Fiir die Berechnung der (flichenbezogenen) N-Fracht im Grundwasser (N_Fracht,,) wird die
Grundwasserneubildungsrate als Naherungswert fiir den Grundwasservolumenstrom verwen-
det. Die N-Fracht im Grundwasser wird schliefRlich aus der Verteilung der Nitratkonzentration
im Grundwasser gemafd RF-Modellierung (s. Kap. 3.3.1, Abbildung 17) und dem Grundwasservo-
lumenstrom berechnet (Gleichung 3).

Gleichung 3:  Flachenbezogene Stickstoff-Fracht im Grundwasser

N_Frachtgw = ¢(NOs)gw X Qgw / 443

mit
C(NO3)gw Nitratkonzentration im Grundwasser (mg NOs I%) (s. Kap. 3.3.1)
443 Umrechnungsfaktor Einheiten.

Abbildung 21 zeigt die regionale Verteilung des N-Eintrags und der resultierenden N-Fracht im
Grundwasser in Deutschland nach diesem Ansatz. Der N-Eintrag in die ungesattigte Zone betragt
im Mittel rund 36 kg N ha-1 a-1. Davon wird der grofdere Teil iiber Zwischenabfluss und Dranagen
abgefiihrt. Auch auf diesem Transportpfaden kann Nitratreduktion stattfinden, was fiir die hier
interessierenden Fragestellungen jedoch nicht weiter beriicksichtigt wird. Der mittlere N-Ein-
trag in das Grundwasser belduft sich im Mittel des Bundesgebietes auf rund 17 kg N ha-1 a-1. Die
hochsten Belastungen (iiber 40 k N ha't a-1) sind in den Intensiv-Viehhaltungsregionen in Nord-
west- und Stidostdeutschland sowie in Tieflandregionen und Flussniederungen festzustellen
(Abbildung 21a).

In Abbildung 21b) sind die nach Gleichung 3 ermittelten N-Frachten im Grundwasser darge-
stellt. Im Durchschnitt des Bundesgebietes beitragt diese N-Fracht 6 kg N ha'1 a1 und liegt damit
deutlich niedriger ist als der Eintrag tiber die ungesattigte Zone von 17 kg N ha't a-L.
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Abbildung 21: a) Stickstoff-Eintrag in das Grundwasser und b) Stickstoff-Fracht im Grundwasser in
Deutschland

Nitratfrachten
(NO;-N Fracht)
[kg N / (ha *a)]
Bmo-5

Il >5-10
>10-20
>20 - 30
I >30 - 40
I >40

0 50 100

Hinweis: In Abb. 22b) wird die Nitrat-N-Fracht und nicht die Nitrat-N-Konzentration im Grundwasser dargestellt, die Darstel-
lung hat keinen Bezug zum Nitratgrenzwert von 50 mg NOs/I.

Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen, nach Knoll et al. 2020a; Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018

4.2 N-Reduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser

Die Nitratreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser wird schlief3lich gemafd dem
Ansatz in Abbildung 19 als Verhéltnis der N-Fracht im Grundwasser zum N-Eintrag berechnet
(Gleichung 4).

Gleichung 4: Nitratreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser

N_REd = (1 - N_Frachtgw/ N_FrachtEintrag_gw) X 100

mit

N_Red Reduktion der N-Fracht zwischen Eintrag in das Grundwasser und Austrag
Uber das Grundwasser (%).

Abbildung 22 zeigt die raumliche Verteilung der Nitratreduktion in Deutschland. Im Mittel be-
tragt die Nitratreduktion 57 % (ohne Beriicksichtigung der Raster, fiir die das Verhaltnis Qgw/Qsw
>1 ist, das heifdt in denen rechnerisch keine Reduktion auftritt). In rund 12 % der Rasterelemen-
te tritt die Situation N_Frachtg, > N_Frachtgintag_gw auf, sodass nach Gleichung 4 keine Reduktion,
sondern Zunahme der N-Fracht berechnet wird (graue Areale in Abbildung 22). Gebiete "ohne
Reduktion" liegen hauptsachlich in den stiarker bewaldeten Gebieten (Alpen, Schwarzwald, Harz
usw.). Dort sind die absoluten Werte von N_Frachtg, und N_Frachtginerag gwim Regelfall so niedrig,
dass bereits aufgrund der methodisch bedingten Variabilitit der Werte, die im Unsicherheitsbe-
reich der beiden Grofien liegt, der Fall N_Fracht,w > N_Frachtgintrag_gw€intreten kann.
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Abbildung 22: Rechnerische Reduktion der Nitratfracht in der ungesattigten Zone und im Grund-
wasser in Deutschland

Nitratreduktion [%]
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Quelle: eigene Darstellung, JLU nach Knoll et al. 2020a, Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018

Die regionale Verteilung der Nitratreduktionsraten zeigt einen ausgepragten Nord-Stid-Kontrast
mit hohen Minderungsraten bis zu 100 % in der norddeutschen Tiefebene und geringer bis gar
keiner Reduktion in Mittel- und Siiddeutschland. Dieser Kontrast spiegelt die hydrogeologischen
Grofdraume in Deutschland wider. In der norddeutschen Tiefebene dominieren ergiebige Lo-
ckergesteinsaquifere mit meist geringer Stromungsgeschwindigkeit und langen Verweilzeiten,
die in Verbindung mit der grofien Machtigkeit der Deckschichten insgesamt durch stark anae-
robe Verhaltnisse gekennzeichnet sind und infolgedessen hohe Nitratreduktionsraten aufwei-
sen. In den Mittelgebirgsregionen sind tiberwiegend kliiftige oder verkarstete Festgesteins-
grundwasserleitern mit meist guten bis mittleren Redox-Bedingungen vertreten (s. Abbildung
16), in denen nur geringe Nitratreduktion stattfindet. Das Alpenvorland zeigt eine heterogene
Verteilung der Nitratreduktion. Der siidliche Teil mit seinen hauptsachlich jungpleistozdnen gla-
zialen Ablagerungen weist hohere Reduktionsraten auf, wihrend im nérdlichen Teil mit vor-
herrschend quartéren fluviatilen Kiesablagerungen nur geringe Nitratreduktion stattfindet. Die
tertidren Sedimentablagerungen im nérdlichen Alpenvorland sind stellenweise mit starkeren
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Lofsablagerungen bedeckt, was wiederum zu hoheren Nitratreduktionsraten in diesen Gebieten
fihrt.

Mediane und Spannbreiten der Nitratreduktion fiir die vier Typen des Grundwasserleiters sowie
fiir die Redox-Verhiltnisse im Grundwasser sind in Abbildung 23 dargestellt. In den Rasterele-
menten mit liberwiegend Kkliiftigen bzw. verkarsteten Grundwasserleitern werden im Mittel

32,9 % bis 36,1 % Nitratreduktion berechnet, wahrend die Gebiete mit Porengrundwasserleiter
mit 72,5 % einen wesentlich hoheren Nitratreduktion aufweisen (Abbildung 23a). In Bezug auf
die Redox-Verhaltnisse (s. Kap. 3.2.4) steigt die Mittlere Nitratreduktion erwartungsgemafs von
der Klasse [0] ,,anaerob“ mit 32,9 % tiiber 44,8 % und 69,1 % bis auf 95,8 % in der Klasse [3]
»stark anaerob” (Abbildung 23b).

Abbildung 23: Boxplots der Haufigkeiten der Nitratreduktion in Deutschland nach a) Typ des
Grundwasserleiters und b) Redox-Verhaltnissen im Grundwasser (gem. Tabelle 4)

a . .
) Aquifertyp b) Redoxbedingungen
1001 1001 p—
R 754 X 751
c c
iel 0
) ]
- -
3 5071 3 501
1} @
L -
) ]
(¢} (4]
_ j .
= =
2= 2w l ‘
0 0
Kluft Kluft/Karst  Kluft/Poren  Poren aerob intermediiar anaerob stark anaerob

Quelle: eigene Darstellung Univ. Giel3en, nach Knoll et al. 2020a.

Die hier vorgestellte Methodik ist nach Stand der Kenntnis der Autorinnen und Autoren der
erste Ansatz zur Abschitzung der radumlichen Verteilung der N-Reduktion im Bundesgebiet, in-
tegriert liber die ungesattigte Zone und das Grundwasser. Unbeschadet der vereinfachenden An-
nahmen und bieten die Ergebnisse eine brauchbare Annaherung an die Frage, in welcher Gro-
8enordnung und mit welcher regionalen Verteilung die N-Frachten {iber den Sickerwasser- und
Grundwasserpfad infolge des Nitratabbaus gegeniiber dem Eintrag in den Boden reduziert wer-
den.

Eine quantitative Angabe zur Unsicherheit der Zielgrofde N-Reduktion ist bislang nicht moglich.
Fiir den hydrosphirischen N-Uberschuss der Landwirtschaftsflichen wird die Unsicherheit auf
etwa £10 kg N ha-t a-1 geschatzt (HaufRermann et al. 2019), fiir die spezifischen N-Eintrige der
tibrigen Flachennutzungen sind keine entsprechenden Angaben bekannt. Fiir die Nitratkonzent-
ration im Grundwasser wird mittels QRF ein mittlerer absoluter Fehler von 12,7 mg NO3/1 be-
rechnet (Kap. 3.3.2). Fiir die Grofien der Sickerwasser- und der Grundwasserneubildungsrate
wurden von der BGR (2003a, 2003b) keine Unsicherheitsanalysen durchgefiihrt.

Um die Giite der Ergebnisse zur N-Reduktion stichprobenartig zu priifen, konnten die Ergeb-
nisse zum ,N-Exzess“ im Grundwasser nach der N;/Ar-Methodik herangezogen werden. Mittels
des N/Ar-Verhaltnisses wird die Konzentration von liberschiissigem N; im Grundwasser be-
rechnet, woraus die Denitrifikationsmenge abgeleitet werden kann (Eschenbach et al. 2018).
N/Ar-Untersuchungen sind bislang in Deutschland in Nordrhein-Westfalen (Schwanekamp
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2017), Hessen (HLNUG 2019) und Niedersachsen (Eschenbach et al. 2018) durchgefiihrt wor-
den; eine Auswertung im Rahmen des hier vorgestellten Vorhabens war jedoch zum einen aus
arbeitswirtschaftlichen Grund nicht méglich, zum anderen stehen diese Untersuchungen nur
eingeschrankt fiir eine Auswertung zur Verfiigung.

Bei der Interpretation der Gréof3enordnungen und der raumlichen Verteilung der Nitratreduk-
tion in der ungesattigten Zone und im Aquifer ist schlief8lich auch zu berticksichtigen, dass die
Denitrifikationsprozesse an das Vorkommen von begrenzten Ressourcen in diesen Komparti-
menten gebunden sind (Wilde et al. 2017). Die wasserwirtschaftlichen Fachverbande in
Deutschland weisen regelmafiig darauf hin, dass in der Regel nicht bekannt ist, wie weit die De-
nitrifikationskapazitdten im Untergrund bereits ausgeschopft sind (Bergmann et al. 2013). Fiir
den grofdten Teil der Grundwasservorkommen in Deutschland, die zur Trinkwasserversorgung
genutzt werden, kann nicht abgeschétzt werden, wie lange die derzeitigen Nitratreduktionsra-
ten auch in Zukunft noch wirksam sein werden (Oelmann et al. 2017). Die gleiche Situation tritt
in Bezug auf den Nitrattransport von der Bodenoberfliache in das Grundwasser und weiter in die
Oberflichengewisser auf: die Probleme der Uberschreitung des Grenzwerts vom 50 mg NO3/1
im Grundwasser nach WRRL bzw. nach Nitrat-Richtlinie und der iibermafdigen N-Fracht in die
Kiistenmeere wird momentan durch die Nitratreduktion wahrend des N-Transports noch stark
geddampft. Wenn zukiinftig eine zunehmende Erschopfung der Nitratabbaukapazititen eintritt,
dann wird sich die Nitratproblematik in Deutschland verscharfen.
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5 Aktualisierung der Berechnungen im Model MoRE

Abbildung 24 zeigt ein vereinfachtes Schema des in diesem Vorhaben entwickelten neuen Ansat-
zes zur Berechnung der Eintrage iiber den Pfad Grundwasser. In dem neuen Ansatz wird fiir je-
des Analysegebiet der flachengewichtete (potenzielle) N-Austrag aus den nutzungsspezifischen
N-Austrdgen berechnet. Durch Verrechnung mit der Sickerwasserrate erhalt man daraus die po-
tenzielle Stickstoffkonzentration im Sickerwasser (Abbildung 24). Aus der potenziellen Stick-
stoffkonzentration im Sickerwasser und der mit dem RF-Modell geschatzten Nitratkonzentra-
tion im Grundwasser lasst sich ein Reduktionsfaktor ermitteln (Kapitel 4). Die iiber die ungesat-
tigte Zone und das Grundwasser transportierten Sickstofffrachten werden um diesen Redukti-
onsfaktor reduziert.

Abbildung 24: Vereinfachtes Schema zur neuen Berechnungsweise der Stickstoff-Eintrage liber
den Eintragspfad Grundwasser in MoRE

Landnutzung Landwirtschaftl. Flachen Nattrliche Siedlungs- Offene Feucht-
(Acker + Griinland) Flachen freiflachen Flachen gebiete
Nutzungsspez. Hydrospharische Konstanter Stickstoff-Depositionsraten nach
Austrag N-Uberschiisse Austrag Landnutzungskategorie
Wasserbilanz Sickerwasserrate Stickstoff-Austrag

| |
.

Stickstoffkonzentration im Sickerwasser

Reduktion (RF Modell)

Abflussspende
Grundwasser Stickstoffkonzentration im Grundwasser

|
]

Stickstoff-Eintrage Gber Grundwasser

Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG.

In der Berechnung der Eintrége erfolgt derzeit kein Abgleich der berechneten Konzentrationen
im Sickerwasser (csw) und der Konzentrationen im Grundwasser (cew rr), die durch das RF-Mo-
dell bestimmt wurden. Das bedeutet, dass die Eintrdge iiber Grundwasser ausschliefilich aus den
beiden Grofden ,Konzentration im Grundwasser” und ,,Grundwasserneubildungsrate“ ermittelt
werden. In einigen Regionen in Deutschland tritt nach diesem Ansatz die Situation auf, dass
cew_rr > Csw, das heifdt der Reduktionsfaktor wird negativ. In diesen Fallen wird davon ausgegan-
gen, dass keine Reduktion zwischen Sickerwasser und Grundwasser in dem jeweiligen Gebiet
auftritt.

Die im folgenden vorgestellten Ergebnisse beziehen sich auf Deutschland (ausgenommen Bo-
densee und Stettiner Haff) und das Jahr 2016.
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5.1

Nach dem neuen Modellansatz werden auf Ebene der Analysegebiete fiir Deutschland insgesamt
rund 1.191 kt N/a in den Boden eingetragen (Tabelle 6). Dabei zeigt sich ein deutliches raumli-
ches Muster des spezifischen Stickstoff-Eintrages. Besonders hohe Eintrage von mehr als

50 kg N ha't a1 finden sich in den von intensiver Viehhaltung gepragten Gebieten im Nordwesten
und im siidlichen Raum Deutschlands (Abbildung 25). Dies spiegelt die raumliche Verteilung der
N-Uberschiisse in der Landwirtschaft wider (Abbildung 6).

Bilanzierung der Stickstoff-Eintrage

Abbildung 25: Nutzungsspezifischer Stickstoff-Eintrag in den Boden in den MoRE-Analysegebieten
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Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG.

In der Summe iiber alle Analysegebiete stammt der nutzungsspezifische Stickstoff-Eintrag in den
Boden zu 92 % aus den Landwirtschaftsflachen (Summe draniertes und nicht draniertes Acker-
und Griinland; Tabelle 6). Lediglich 5,5 % des Stickstoff-Eintrags in den Boden stammen aus na-
tiirlichen Flachen und nur rund 2,6 % aus Siedlungsfreiflachen; der Beitrag der offenen Flachen
und der Feuchtgebiete ist mit jeweils <1 % vernachladssigbar (Tabelle 6).

In der Modellierungsumgebung von MoRE bilden die Eintrage liber drédnierte Flachen in Oberfla-
chengewaissern tiblicherweise einen eigenstiandigen Eintragspfad, der vom Eintragspfad des
Grundwassers unabhéngig ist (Fuchs et al. 2010). Der Stickstoff-Eintrag in den Boden von dra-
nierten Flachen auf Ackerland und Griinland umfasst zusammen rund 133 kt N/a (Tabelle 6).
Das entspricht rund 12 % des Eintrages in den Boden von den landwirtschaftlichen Flachen.
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Tabelle 6: Nutzungsspezifische Stickstoff-Eintrage in den Boden fiir die MoRE-Landnutzungs-
kategorien
Landnutzung Flache Nutzungsspezifi- Stickstoff-Eintrag
scher Stickstoff-
Eintrag
(km?) (kg hata?) (tN/a) (%)
Ackerland, davon
nicht dréiniert 110.217 56,1 617.794 51,9
dréniert 16.634 52,7 87.700 7,4

Grinland, davon

nicht dréniert 56.924 60,0 341.625 28,7

drdniert 7.562 59,3 44.834 3,8
Natirliche Flachen 118.711 5,5 65.291 5,5
Siedlungsfreiflachen 23.616 13,0 30.797 2,6
Feuchtgebiete 1.861 16,5 3.062 0,0
Offene Flachen 404 6,3 253 0,3
Summe/Mittel 335.929° 35,4 1.191.357 100

a Differenz zur Gesamtflache Deutschland von 357.480 km? (Tab. 1) entspricht den versiegelten Flichen; diese tragen nicht
zum Grundwasserpfad bei. Hier sind nur die Siedlungsfreiflachen aufgefihrt.

Werden folglich von der Gesamtsumme des nutzungsspezifischen N-Eintrages in den Boden
(1.191 kt N/a) die Eintrage auf dranierten Flachen (133 kt N/a) abgezogen, verbleiben rund
1.059 kt N/a, die in der Modellvorstellung von MoRE mit dem Sickerwasser verlagert werden
(Abbildung 26).

Bei Anwendung von Gleichung 2 zur Ermittlung des N-Eintrages aus der ungesattigten Zone ins
Grundwasser (Kapitel 4.1) ergeben sich in der Summe iiber alle Analysegebiete 500 kt N/a (Ab-
bildung 26). Das bedeutet, dass rund 47 % des eingetragenen Stickstoffs an der Oberflache po-
tentiell durch die ungesattigte Zone gelangt und ins Grundwasser tibertritt. Die verbleibenden
558 kt N/a bilden demnach den potentiellen Eintrag tiber den Zwischenabfluss (Interflow) in die
Oberflaichengewasser, der aber entsprechend des natiirlichen Reduktionsvermogens in der un-
gesattigten Zone und insbesondere im Uferbereich erheblich geringer ausfallen sollte. Eine ge-
naue Quantifizierung der Eintrage liber Zwischenabfluss war im Rahmen dieses Projektes nicht
vorgesehen.

Basierend auf den Nitratkonzentrationen im Grundwasser, die mit dem RF-Modell (Kapitel 3)
erstellt und gemittelt auf die Ebene der Analysegebiete in MoRE implementiert wurden, ergeben
sich unter mittleren hydrologischen Bedingungen Stickstoff-Eintrage liber Grundwasser von
rund 205 kt N/a fiir Deutschland. Zwischen der ungesattigten Zone und dem Grundwasser er-
folgt somit rechnerisch eine Reduktion um 59 %. (Anmerkung: diese Angabe differiert etwas ge-
geniiber dem Wert von 57 %, der in Kap. 4.2 genannt wird. Der Unterschied ist auf die unter-
schiedliche Art der Mittelung zuriickzufiihren: in Kap. 4.2 wird die Reduktion iiber die 1 km x

1 km-Raster der Abbildung 22 gemittelt, in MoRE wird die Reduktion auf Ebene der AU gemit-
telt). Der Stickstoff-Eintrag iiber Grundwasser entspricht 19 % des nutzungsspezifischen Eintra-
ges an der Bodenoberflache (Abbildung 26).
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Abbildung 26: Bilanziibersicht der Stickstoff-Frachten vom Eintrag in den Boden iiber die ungesat-
tigte Zone bis ins Grundwasser nach MoRE-Modellannahmen und RF-Modellierung
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Quelle: eigene Darstellung Univ. GieRen und KIT-IWG

5.2 Modellierungs-Ergebnisse auf Ebene der MoRE-Analysegebiete

Aus dem Stickstoff-Eintrag in den Boden und der mittleren jahrlichen Sickerwasserrate (Ab-
schnitt 2.2.3) wurden die potenzielle Stickstoffkonzentration im Sickerwasser pro Analysegebiet
berechnet (Abbildung 27).

Die Konzentration im Sickerwasser kann in erster Ndherung zur Beurteilung der Belastung des

Grundwassers genutzt werden. Liegt die Konzentration an Nitrat im Sickerwasser unterhalb von
50 mg/1 kann davon ausgegangen werden, dass auch die Konzentration im Grundwasser diesen
in der WRRL festgelegten Schwellenwert langfristig nicht iberschreitet. So bliebe das nattirliche
Denitrifikationspotential der Grundwasserleiter liber einen moglichst langen Zeitraum erhalten.

Sehr hohe potenzielle Konzentrationen treten demnach insbesondere in den ostdeutschen Ge-
bieten in Erscheinung. Im Vergleich zu den tlibrigen Regionen Deutschlands handelt es sich bei
den Ostlichen Landesteilen um sehr trockene Gebiete mit niedrigen Jahresniederschlagsmengen,
so dass auch die Sickerwasserraten sehr niedrig ausfallen (Abbildung 3). In der Berechnung
fithrt dies zu hohen potenziellen Stickstoffkonzentrationen im Sickerwasser. Am stirksten aus-
gepragt ist dies fiir eine Reihe von Analysegebieten im Einzugsgebiet der Saale zu erkennen (Ab-
bildung 27).

Auch fiir den Nordwesten Deutschlands werden hohere Stickstoffkonzentrationen im Sickerwas-
ser berechnet, die flichendeckend liber 100 mg Nitrat/l liegen. In diesen Gebieten treten héhere
Sickerwasserraten im Vergleich zu den dstlichen Bundeslandern auf, die h6heren potenziellen
Stickstoffkonzentrationen im Sickerwasser resultieren in diesen Regionen aus den sehr hohen
N-Uberschiissen der Landwirtschaft.
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Abbildung 27: Potenzielle Nitratkonzentration im Sickerwasser in den MoRE-Analysegebieten;
obere Karte in mg N/I, untere Karte in mg NOs/I (unterschiedliche Klassenteilung)
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Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG, unter Verwendung Hydrologischer Atlas Deutschland.
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Die Nitratkonzentration im Grundwasser wurde flichendeckend fiir Deutschland (1 km x 1 km-
Raster) mittels Random Forest-Modellierung abgeschatzt (Kapitel 3.2). Fiir die Modellierung mit
MoRE wurden diese auf Rasterebene ermittelten Konzentrationen im Grundwasser fiir die Ana-
lysegebiete gemittelt (Abbildung 28). Analysegebiete mit >50 mg NO3/1 treten demnach vor al-
lem im Niederrheinischen Tiefland, in Rheinhessen, in der Bérde, in Nordthiiringen und der Re-
gion Meifden auf.

Abbildung 28: Mittlere Nitratkonzentration im Grundwasser in den MoRE-Analysegebieten, basie-
rend auf den Ergebnissen der Random Forest-Modellierung der Nitratkonzentration
im Grundwasser
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Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG.

Fiir die Berechnung der Stickstoff-Eintrdge in Oberflichengewdsser liber den Pfad Grundwasser
wurden schlieflich die mittlere jahrliche Grundwasserneubildung aus dem Hydrologischen At-
las (Abschnitt 2.2.3) sowie die mit dem RF-Modell ermittelten Stickstoffkonzentrationen im
Grundwasser verwendet. Fiir mittlere hydrologische Bedingungen ergibt sich daraus ein N-Ein-
trag in Oberflichengewasser iiber den Grundwasserpfad von insgesamt rund 205 kt N/a fiir das
Bundesgebiet.

Die Eintrage verteilen sich regional unterschiedlich (Abbildung 29). Regionen, in denen mit dem
RF-Modell hohe Stickstoffkonzentrationen ermittelt wurden, weisen oftmals auch die hochsten
Stickstoff-Eintrdge iiber Grundwasser auf. Dazu zdhlen insbesondere der Westen Nordrhein-
Westfalens, einige Gebiete in Schleswig-Holstein und im Norden Niedersachsens, sowie der bay-
erische Voralpenraum. Gebiete in Ostdeutschland (insbesondere das Saale-Einzugsgebiet), im
Nordwesten Bayerns und Rheinhessen weisen nach der RF-Modellierung auf Ebene der MoRE-
Analysegebiete ebenfalls sehr hohe Konzentrationen im Grundwasser auf (Abbildung 28). Die
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berechneten Stickstoff-Frachten fallen jedoch aufgrund der wesentlich geringen mittleren
Grundwasserneubildung (<100 mm/a; Abbildung 4) in diesen Regionen vergleichsweise gerin-
ger aus.

Abbildung 29: Modellierte Stickstoff-Eintrage in Oberflichengewasser liber den Pfad Grundwasser
in den MoRE-Analysegebieten.
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Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG, unter Verwendung von Hydrologischer Atlas Deutschland (GWN 1000) und Stickstoff-
konzentrationen im Grundwasser (nach RF-Modellierung).

Aus dem Vergleich der Stickstofffrachten im Grundwasser und von der ungesattigten Zone in das
Grundwasser (gemaf$ Gleichung 4; Kapitel 4.2) wurde die Nitrat-Reduktion auf Ebene der Analy-
segebiete berechnet. Dabei zeigt sich ein deutliches Nord-Siid-Gefélle, das die mit dem RF-Ansatz
ermittelten Redox-Verhéltnisse im Grundwasser (Abschnitte 3.2.4 und 4.2) wiederspiegelt. In
der norddeutschen Tiefebene, die durch lange Grundwasseraufenthaltszeiten und stark anae-
robe Redox-Verhéltnisse gepragt ist, werden hohe Reduktionsraten von mehr als 60 % ermittelt
(Abbildung 30). Dagegen weisen die mittel- und siiddeutschen Regionen wesentlich niedrigere
Reduktionsraten auf. In diesen Regionen wurden mit dem RF-Ansatz vorrangig aerobe oder in-
termedidre Redox-Verhaltnisse ermittelt.
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Abbildung 30: Modellierte Reduktion der Stickstofffrachten von der ungesattigten Zone zum
Grundwasser in den MoRE-Analysegebieten.
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Quelle: eigene Darstellung KIT-IWG.

Fiir einige Regionen wurde mit diesem Ansatz keine Reduktion ermittelt. Dabei handelt es sich
beispielsweise um die Schwarzwaldregion, der westliche Harz, die siidliche Pfalz und die nordli-
che Region Baden-Wiirttembergs (Abbildung 30). In diesen Analysegebieten fallen die mit dem
RF-Ansatz ermittelten Konzentrationen im Grundwasser teilweise héher aus als die berechneten
Konzentrationen im Sickerwasser. In absoluten Werten sind die Unterschiede der Nitratkon-
zentrationen zwischen ungesattigter Zone und Grundwasser in diesen Analysegebieten jedoch
sehr gering; im Mittel betragen sie 3,75 mg NO3/L (Median ,74 mg NO3/L). Bei den genannten
Regionen handelt es sich um Gebiete mit geringen Grundwasserverweilzeiten und aeroben Re-
dox-Verhaltnissen (Abschnitte 3.2.4 und 4.2).

In der RF-Modellierung werden sehr hohe Nitratkonzentrationen tendenziell unterschatzt (Ab-
schnitt 3.2.5). Daher wurde fiir die Darstellung mit MoRE eine Abschatzung vorgenommen, wie
sich die modellierten Eintrige tiber den Pfad Grundwasser verdndern, wenn die Konzentratio-
nen im Grundwasser schrittweise erh6ht werden, um diese Unterschitzung auszugleichen. Da-
fiir wurden alle Analysegebiete ausgewahlt, in denen laut RF-Modell mehr als 10 % der Flache
eine Nitratkonzentration > 50 mg/L im Grundwasser aufweisen. Fiir die 698 ausgewahlten Ana-
lysegebiete (30 % der Landesflache) wurden die mittleren Konzentrationen schrittweise um

10 % bis 50 % erhoht und die Eintrdge erneut berechnet. In der Summe iiber alle Analysegebiete
ergeben sich bei Erhéhung der Konzentrationen um jeweils 10 % in den ausgewadhlten Gebieten
eine Zunahme der Gesamteintrige tiber Grundwasser um jeweils rund 4 % (Tabelle 7). Mit der
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Annahme, dass in den ausgewahlten Gebieten die mittleren Konzentrationen um 50 % hoéher lie-
gen, wiirden sich somit fiir das Bundesgebiet um 20 % hohere Stickstoff-Eintrage iiber den

Grundwasserpfad ergeben.

Tabelle 7:

Anderung der modellierten Stickstoff-Eintrige liber den Grundwasserpfad

(Deutschland insgesamt) bei Annahme erhdhter Nitratkonzentration in den MoRE-
Analysegebieten mit mehr als 10 % Flachenanteil mit einer Nitratkonzentration

iiber 50 mg NO3/I
Ausgangs- | Erhohung der Nitratkonzentration in ausgewahlten Gebieten
wert um

+10 % +20 % +30 % +40 % +50 %
Stickstoff-Eintrége iber 204510 | 212.424 | 220.680 | 228.936 | 237.192 | 245.448
das Grundwasser (t N/a)
Anderung gegeniiber

+3,9 % +7,9 % +11,9% +16,0 % +20,0 %
Ausgangswert

5.3 Vergleich des neuen Ansatzes mit der bisherigen Modellierung

Eine Gegeniiberstellung der Ergebnisse der bisherigen Modellierung und nach neuem Ansatz auf
Basis des RF-Modells kann nur eingeschrankt erfolgen. Fiir den neuen Ansatz wurde eine Viel-
zahl neuer Eingangsdaten verwendet, die sich von den bisherigen unterscheiden (s. Kapitel 2.2).
Durch Verwendung der Daten zu den mittleren hydrologischen Bedingungen fiir den neuen Mo-
dellansatz liegt in MoRE keine in sich geschlossene Wasserbilanz mehr vor, so dass die Stick-
stoff-Eintrage nicht wie bisher iiber alle Pfade berechnet werden kdnnen und ein Vergleich er-
schwert wird. Im Folgenden wird deshalb nur auf einige ausgewdahlte Punkte ndher eingegangen.

Mit dem neuen Modellansatz werden in MoRE deutlich niedrigere potenzielle Stickstoffkonzent-
rationen im Sickerwasser berechnet als im Rahmen der Aktualisierung fiir das Jahr 2016. Im
Mittel iiber alle Analysegebiete liegt die Konzentration um rund 52 % niedriger (Tabelle 8). Dies
liegt hauptsachlich in den verwendeten Eingangsdaten zur Sickerwasserrate begriindet, die fiir
die hier verwendeten Daten aus dem Hydrologischen Atlas wesentlich hoher ausfillt als im bis-
herigen Modellansatz. Im Gegensatz dazu wurden mit dem neuen Ansatz hohere Stickstoffkon-
zentrationen im Grundwasser ermittelt. Diese fallen im Mittel ca. 30 % hoher aus (Tabelle 8).

Tabelle 8: Vergleich der MoRE-Modellergebnisse des bisherigen Ansatzes und des neuen An-

satzes mit den Ergebnissen der RF-Modellierung

MoRE Aktualisierung Neuer Modellierungs-
2016 ansatz mit RF-Modell

Mlttlere potenzielle Stickstoffkonzentration im 33,68 17,48
Sickerwasser (mg N/I)?
Mittlere Stickstoffkonzentration im Grundwasser 3.30 4,70
(mg N/I)?
Stickstoff-Eintrage in Oberflichengewasser liber
das Grundwasser (t N/a) 240.323 204.510

a gemittelt Gber alle deutschen Analysegebiete
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Bereits im Rahmen eines fritheren Vorhabens wurde festgehalten, dass MoRE mit den bisherigen
Modellansatzen erheblich niedrigere Stickstoffkonzentrationen im Grundwasser berechnet als
tatsachlich gemessen werden (Bach et al. 2016). Die Berechnung erfolgt im herkémmlichen Mo-
dellierungsansatz liber eine Abschatzung der Denitrifikationsleistung in Locker- und Festge-
steins-Aquiferen nach Behrendt et al. (1999). Regionen, in denen hohe Stickstoffkonzentratio-
nen im Grundwasser gemessen werden wie beispielsweise die Borde, Rheinhessen oder das Nie-
derrheinische Tiefland (vgl. Abbildung 2) werden bei diesem Modellansatz nicht adaquat abge-
bildet (UBA 2019).

Dagegen konnen mit dem RF-Modell die NOs-Konzentrationen im Grundwasser flachendeckend
fiir Deutschland unter Verwendung bundesweiter Grundwassermessungen und anhand hydro-
geologischer und weiterer Pradiktoren abgebildet werden. Die Implementierung dieser reali-
tatsnaheren Nitratkonzentrationen im Grundwasser in MoRE ist fiir die Modellierung der Ein-
trage grundsatzlich zu empfehlen.

Flir den Berechnungsansatz mit dem RF-Modell gilt, dass die bisherige Verkniipfung zur Denitri-
fikationsleistung im Aquifer nicht mehr wiedergegeben werden kann. Allerdings lasst sich tiber
eine Abschatzung der Reduktion zwischen der oberflichennah eingetragenen Stickstoffmenge
und den berechneten Eintragen im Grundwasser diese Liicke schlief3en. Angesichts der Unsi-
cherheit in der grofdraumigen Darstellung der Denitrifikationsleistung in der ungesattigten Zone
und im Grundwasser stellt dies einen einfachen und nachvollziehbaren Ansatz dar.

Trotz hoherer Konzentrationen im Grundwasser wurden fiir den neuen Ansatz nach Random Fo-
rest um ca. 15 % niedrigere Stickstoff-Eintrage liber diesen Pfad in Hohe von 204.510 t N/a be-
rechnet, wihrend im Rahmen der Aktualisierung fiir das Jahr 2016 noch 240.323 t N/a ermittelt
wurden (Tabelle 8). Ursache hierfiir ist, dass in der MoRE Wasserbilanz bisher der Zwischenab-
fluss nicht gesondert ausgewiesen wird und dem Grundwasser zugerechnet wird (Behrendt et
al. 1999; Fuchs et al. 2010). Fiir den RF-Modellierungsansatz wird als Grundlage der mittleren
jahrlichen Grundwasserneubildung die entsprechende Karte aus dem Hydrologischen Atlas
Deutschland verwendet (Abschnitt 2.2.3), deren Grundwasserneubildung geringer ausfallt.

5.4 Schlussfolgerungen und Ausblick

Mit dem neuen Ansatz, der im Rahmen dieses Vorhabens entwickelt wurde, konnen die Stick-
stoffkonzentrationen im Grundwasser flaichendeckend fiir Deutschland abgebildet werden. Die
Abschatzung der Verteilung der Nitratkonzentration im Grundwasser fiir Deutschland nach
Knoll et al. (2019, 20203, 2020b) ist derzeit nach Stand der Kenntnis die einzige Datenquelle die-
ser Art. Andere Ansatze wie bspw. Der AGRUM-Modellverbund bewerten die regionale Vertei-
lung der Grundwassergefahrdung auf Basis der Grofde ,potenzielle Nitratkonzentration im Si-
ckerwasser” (Wendland et al. 2020). Eine Verwendung fiir die Modellierung der Eintrage iiber
den Pfad Grundwasser im Modellsystem MoRE ist die Verwendung der NOs-Verteilungskarte im
Grundwasser zu empfehlen. Dies ermoglicht die Identifizierung von besonders belasteten Gebie-
ten hinsichtlich der Stickstoff-Eintrage.

Als Abflusskomponente wurde in diesem Vorhaben die Grundwasserneubildung aus dem Hydro-
logischen Atlas herangezogen. Unberiicksichtigt bleibt in diesem Vorhaben der Zwischenabfluss,
mit dem ebenfalls Stickstoff in die Oberflichengewasser eingetragen wird. In der Darstellung
des Hydrologischen Atlas bildet der Zwischenabfluss die Differenz aus Sickerwasserrate und
Grundwasserneubildung (Jankiewicz et al. 2005). Um Eintrage tiber den Zwischenabfluss be-
rechnen zu kénnen, wird zudem eine Stickstoff-Konzentration in der ungesattigten Zone beno-
tigt. Diese Konzentration muss Werte in der Grofdenordnung zwischen der Konzentration im Si-
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ckerwasser und der Konzentration im Grundwasser aufweisen. Fiir die Modellierung von Stoffe-
intradgen in Baden-Wiirttemberg nutzten Kiemle et al. (2015) fiir die Stickstoff-Konzentrationen
im natiirlichen Zwischenabfluss den zweifachen Wert der Stickstoff-Konzentration des Grund-
wassers. Diese Vorgehensweise beruht auf einer Abschitzung der LUBW (2004). Diese Vorge-
hensweise ist fiir den in diesem Vorhaben erarbeiteten Ansatz nur begrenzt anwendbar, denn in
weiten Teilen Baden-Wiirttembergs wie dem Schwarzwald wurde mit dem hier vorgestellten
Ansatz keine Reduktion der Stickstoff-Frachten von der ungesattigten Zone zum Grundwasser
ermittelt (Abbildung 30). In diesen Gebieten liegen die mit dem RF-Ansatz ermittelten Stickstoff-
Konzentrationen im Grundwasser hoher als die berechneten Konzentrationen im Sickerwasser,
weshalb ein Ansatz mit der doppelten Grundwasserkonzentration als Zwischenabfluss-Konzent-
ration keine plausiblen Ergebnisse liefern wiirde.

Flir eine Abschatzung der Stickstoff-Eintrage liber Zwischenabfluss ergeben sich also verschie-
dene Moglichkeiten zur Berechnung. Im einfachsten Fall geht man davon aus, dass der Zwi-
schenabfluss als Differenz aus Sickerwasserrate und Grundwasserneubildung aus dem Hydrolo-
gischen Atlas berechnet werden kann und die Konzentration im Zwischenabfluss gleich der Kon-
zentration im Grundwasser ist. Fiir die deutschen AU ergibt sich nach diesem Ansatz ein Zwi-
schenabfluss von 59.105 Mio. m*/a, dies entspricht 59 % der Sickerwasserrate. Die ermittelte
Grundwasserneubildung betrigt dagegen mit 41.592 Mio. m*/a etwas weniger (41 % der Sicker-
wasserrate). Fiir ganz Deutschland ergeben sich dann Eintrage iiber Zwischenabfluss von

278 kt N. Diese Eintrage fallen somit um 26 % hoher aus als die ermittelten Eintrage tiber
Grundwasser in Hohe von 205 kt N. Hierbei handelt es sich jedoch nur um eine Uberschlagsrech-
nung. Die Eintrage iiber den Zwischenabfluss miissen noch weiter untersucht und plausibilisiert
werden, was jedoch nicht Bestandteil dieses Vorhabens war. Eine zukiinftige Verwendung eines
Wasserhaushaltsmodells wiirden hier zu einer Verbesserung der Modellvorhersage fithren, da
der Zwischenabfluss als eigenstdandige Abflusskomponente dargestellt werden kann.

Neben der Anpassung der Wasserbilanz stellt ein mdglicher Stickstoff-Abbau durch Denitrifika-
tion beim Ubertritt vom Grundwasser ins Oberflichengewdsser einen weiteren offenen Punkt in
der Eintragsmodellierung dar. In der bisherigen Modellvorstellung von MoRE wird dieser Vor-
gang bei der Berechnung der Eintrage in die Oberflichengewasser nicht beriicksichtigt, es er-
folgt lediglich eine Berechnung der Reduktion innerhalb des Gewéssers wahrend der Frachtbe-
rechnung. Dass beim Ubertritt vom Grundwasser zum Oberflichengewisser ein Abbau durch
Denitrifikation stattfinden kann, konnten Lutz et al. (2020) anhand von Isotopenuntersuchun-
gen im Einzugsgebiet der Selke zeigen. Im Mittel wurden dabei rund 12 % des Nitrats im Grund-
wasser der Uferzone durch Denitrifikation entfernt. Aus einer Literaturstudie von Hill (2019)
gehen Reduktionsraten von bis zu 90 % hervor, die sehr stark von den jeweiligen hydrogeologi-
schen Gegebenheiten im Bereich der Uferzone abhédngen.

Eine Mdglichkeit zur Abschitzung des Stickstoff-Abbaus in der Uferzone kénnte durch eine Ge-
geniiberstellung der mit dem RF-Modell erstellten Grundwasserkonzentrationen und im Gewas-
ser gemessenen Konzentrationen erfolgen. Da die Frachten in Oberflichengewissern jedoch
mitunter erheblich durch Eintrdge von Punktquellen (Kldranlagen, industrielle Direkteinleiter)
bestimmt werden, muss zunachst die Gewasserfracht ermittelt werden, die dem Anteil des
Grundwasserzustroms entspricht. Erst dann kann ein Vergleich durchgefiihrt und ein moglicher
Abbau ermittelt werden. Eine solche aufwendige Betrachtung zur Bestimmung des moglichen
Stickstoff-Abbaus in der Uferzone konnte im Zeitrahmen des Projektes nicht abschliefdend
durchgefiihrt werden und bleibt somit Gegenstand weiterer Modellentwicklungen.
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Anhang

A.1 Eingangsdaten MoRE

Tabelle 9: Zuordnung der CLC Codes fiir die Kategorie ,Landwirtschaftsflichen” zu den Land-
nutzungsklassen , Ackerland” und ,,Griinland” in MoRE

CLC_ID

211
212
213
221
222
223
241

242

243

244

231

Ackerland
Ackerland
Ackerland
Ackerland
Ackerland
Ackerland
Ackerland

Ackerland
Ackerland

Ackerland

Griinland

MoRE-Landnutzungsklassen

Beschreibung (CLC-Klassifikation)

Nicht bewassertes Ackerland
RegelmaRig bewdssertes Ackerland
Rieselfelder

Weinanbauflachen

Obst und Beerenobstbestdande
Olivenhaine

Einjahrige Kulturen in Verbindung
mit Dauerkulturen

Komplexe Parzellenstrukturen

Landwirtschaftlich genutztes Land
mit Flachen natdrlicher Vegetation
von signifikanter GroRRe

Land- und forstwirtschaftliche Fla-
chen

Wiesen und Weiden

Die Summe der Flachen oben aufgelisteten Klassen wird als landwirtschaftliche Nutzflache in MoRE betrachtet.

Tabelle 10: Ackerfldchen (in km?) in Deutschland, aufgeteilt nach den in MoRE genutzten Hang-
neigungsklassen (in Klammern Angabe des prozentualen Anteils an der gesamten
Ackerflache), die fiir drei verschiedene Landnutzungs-Datensatze ermittelt wurden

Hangneigungs-

klasse
Gefalle <1%
Gefalle 1-2%
Gefélle 2-4%
Gefille 4-8%
Gefalle >8%

Gesamt

CLC 2012
40.867 (29%)
28.793 (21%)
30.422 (22%)
25.931 (19%)
14.054 (10%)

140.065

Landnutzungs-Datensatz

LBM-DE 2015
32.868 (26%)
23.463 (18%)
25.905 (20%)
25.706 (20%)
18.911 (15%)

126.853

ATKIS 2016°

33.134 (26%)
23.795 (19%)
26.299 (20%)
26.102 (20%)
19.169 (15%)

128.499

a Die Daten fiir den ATKIS-Datensatz wurden im Rahmen eines weiteren Forschungsvorhabens ermittelt und sind hier ver-

gleichend aufgefihrt.
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A.2 Datengrundlagen der Random Forest-Modellierung der Sauerstoff-,
Eisen- und Nitrat-Konzentration im Grundwasser

Tabelle 11: Statistische KenngréBen der Messwerte der Konzentration (in mg/l) von Sauerstoff
(0,), Eisen (Fe) und Nitrat (NOs) (Mittelwerte 2009-2018) der WRRL-Grundwasser-
messstellen in Deutschland

Statistisches

Verteilungsmaf
Anzahl
Minimum

1. Quartil
Median
Mittelwert

3. Quartil

Maximum

0,

5.837
0,00
0,27
1,72
3,52
6,81
12,27

Fe

5.628
0,002
0,010
0,090
1,614
1,530
27,42

NO3

5.414
0,01
0,63
7,80
21,46
33,45

148,78

Abbildung 31: Verteilungsdichte der Messwerte der Konzentration (in mg/l) von a) Sauerstoff
(02), b) Eisen (Fe) und c) Nitrat (NOs) (Mittelwerte 2009-2018) der WRRL-Grundwas-
sermessstellen in Deutschland
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Tabelle 12:

Zusammenstellung der Variablen, die als Pradiktoren fiir die Random Forest (RF)-

Modellierung der Klassierung der Redox-Verhiltnisse und der Nitratkonzentration

im Grundwasser verwendet werden

Pradiktor-Variable Einheit |Variablen- Variablen- |Verwendetes | Quelle
Name Typ Modell

Landnutzung

Urban Land % urban_land numerisch LBM-DE2012 (BKG 2016)

Arable Land % arable_land | numerisch

Grassland % grassland numerisch

Forest % forest numerisch

Special crops % special_crops |numerisch

Water % water numerisch

Hydrospharischer N-Uber- kg N ha? | Nsurp_cm numerisch | RFnos HauRermann et al.

schuss (Mittel 2007-2016) at (2019), verand.

Hydrogeologie und Hydrologie

Hydrogeologische Einheiten | (-) hyd_unit kategorial | RFo2, RFre, HYRAUM (BGR & SGD

(32 Klassen) RFnos 2015)

Gesteinsttyp des Aquifers (-) L_GA kategorial RFo2

(3 Klassen)

Consolidation Aquifer (-) L_VF kategorial RFo2, RFno3

(3 Klassen)

Aquifer-Typ (4 Klassen) (-) L_HA kategorial | RFoz, RFno3

Geochemischer Gesteinstyp | (-) L_GC kategorial RFo2, RFno3

des Aquifers (7 Klassen)

Hydraulische Konduktivitat (-) L_KF kategorial | RFo2, RFee,

(11 Klassen) RFnos

Aquifer Charakter (3 Klassen) |(-) L_CH kategorial | RFo2, RFnos

Sickerwasserrate mm/a SWR numerisch |- SWR1000_250 (BGR
2003b)

Grundwasserneubildungs- mm/a GWR numerisch | RFo2, RFge, HAD55_gwn1000_v1_ra

rate RFno3 ster (BGR 2003a)

Potenzielle Nitratkonzentra- | mg NOs/I| SWR_conc numerisch | RFnos Berechnet aus SWR und

tion im Sickerwasserr N-surplus

Mittlere Verweilzeit im Jahre RTGW numerisch | RFoz, RFre, Kunkel et al. (2007), zit.

Grundwasser RFno3 N. Fuchs et al. (2010)

Redox-Verhaltnisse (-) Redox kategorial RFnos Berechnet aus O,- und

(4 Klassen) Fe-Konzentration im
Grundwasser

Bodeneingenschaften

Feldkapazitdt (0-1 m Boden- |mm FC numerisch | RFo2, RFee, FK10dm1000_250 (BGR

tiEfE) RFN03 2015)

Humus Gehalt im Oberboden |% HUMUS numerisch | RFo2, RFre, HUMUS1000 (BGR 2007)

(0-10 cm fir Grinland und RFno3

Wald, 0-30 cm fiir Acker)
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Abbildung 32: Anteile der Landnutzungen Ackerland (links) und Wald (rechts) in Deutschland (BKG 2016)
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Quelle: BKG (2016). Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.
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Abbildung 33: Hydrogeologische Raumgliederung von Deutschland, Merkmal ,,hydrogeologische Radume* (BGR & SGD 2015)
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Abbildung 34: Grundwasserneubildungsrate (BGR 2003a) (links) und Grundwasserverweilzeiten (Kunkel et al. 2007, Fuchs et al. 2010) (rechts) in Deutsch-

land
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Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.
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Abbildung 35: Mittlerer Flichennutzungs-gewichteter hydrosphirischer Stickstoff-Uberschuss 2007-2016 (fiir die Landwirtschaftsfliche n. HiuRermann et
al. 2019) (links) und berechnete potenzielle Nitratkonzentration im Sickerwasser (rechts) in Deutschland
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Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 2018.
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Abbildung 36: Relative Bedeutung (Importance) der Pradiktoren der Random Forest-Modellierung
der rdumlichen Verteilung der a) Sauerstoff (0,)-Konzentration, b) Eisen (Fe)-Kon-
zentration und c) Nitrat (NOs)-Konzentration im Grundwasser in Deutschland
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Abbildung 37: Raumliche Verteilung der Sauerstoff (02)-Konzentration (2009-2018) im Grundwas-
ser in Deutschland nach Random Forest-Modellierung, a) Mittelwert (Haufigkeits-
verteilung s. Abbildung A9a), b) Median und c) 90 % Vorhersageintervall (Prediction

Interval, PI)

Legend N

Groundwater oxygen
concentration [mg/1]:

no-1

>1-2

>2-5

=5-75
=75
90%-prediction interval
(PI) [mg/l]:

0-2
[ =2-4
[ >4-75

Bl >7.5-10
— — KM

. ~10 0 50 100 200

Kartengrundlage: © Geo-BasisDE / BKG 201

88



Knoll et al. (2024): Stickstoffreduktion in der ungesattigten Zone und im Grundwasser — Grundlage fiir die Modellierung der
Stickstoffeintrage in Oberflachengewadsser - Forschungsbericht

Abbildung 38: Raumliche Verteilung der Eisen (Fe)-Konzentration (2009-2018) im Grundwasser in
Deutschland nach Random Forest-Modellierung, a) Mittelwert, b) Median (Haufig-
keitsverteilung s. Abbildung A9b) und c) 90 % Vorhersageintervall (Prediction Inter-

val, PI)
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Abbildung 39: Verteilungsdichte der mittels Random Forest modellierten Konzentrationsvertei-
lungen von a) Sauerstoff (0,), b) Eisen (Fe) und c) Nitrat (NOs) im Grundwasser in

Deutschland
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