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1) Kontext

Fragen bei Feststellung einer Belastung durch organische
Stoffe:

Ist reine organische Phase (NAPL) vorhanden?

Wie gross ist ihr Anteil im Untergrund?

Wie ist ihre (rAumliche) Ausdehnung im Untergrund?
Ist die Phase mobil?

Wie setzt sich die Phase zusammen (Anteile der verschiedenen
enthaltenen Verbindungen)?

Wie hoch sind die Konzentrationen der Verbindungen in den tbrigen
Phasen?

Werden die Stoffe biologisch abgebaut?
Werden die Stoffe verfrachtet (transportiert)?

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop
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1) Schweizerischer Kontext
Hilfsmittel zur Charakterisierung einer organischen Belastung

" Leitfaden CKW (ChloroNet 2008, aktualisiert 2009)

" Online-Tool zur Berechnung der Verteilung von CKW in den verschiedenen
Phasen des Untergrundes (ChloroNet)

" Virtueller Eluattest: Rechnerische Herleitung der Konzentration einer organischen
Substanz im Wasser ausgehend vom Gesamtgehalt der Substanz in einer
Feststoffprobe (Vollzugshilfe «Analysenmethoden im Abfall- und
Altlastenbereich», BAFU, Stand 2013)

= Arbeitshilfe «Probenahme und Analyse von Porenluft» (BAFU 1998)

" TransSim: Simulationsmodell zur Abschatzung des Transports organischer
Schadstoffe im Grundwasser und in der Atmosphare (1D, 1 Verbindung)

Berechnungen OHNE reine organische Phase
mit nur 1 Verbindung

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 4
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1) Schweizerischer Kontext
Organische Phase (NAPL) vorhanden?

Basis: gemessene Konzentration einer Verbindung im Wasser (Cw)

" Cw > 10 % der Wasserloslichkeit ®»  Prasenz hochstwahrscheinlich
" Cw 1-10 % der Wasserloslichkeit ®»  Prasenz wahrscheinlich
" Cw0,1-1 % der Wasserldslichkeit =®»  Prasenz mdglich

Faustregel
Wie sieht es bei Schadstoffgemischen aus?

Leitfaden CKW, ChloroNet 2008
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1) Kontext

Die Software OREOS® erlaubt es, die Verteilung der
Belastung zwischen den Phasen (Wasser — Luft — Boden —
NAPL) zu prazisieren

Ausgehend von den gemessenen Konzentrationen der Bestandteile i in
Feststoffproben:

" Bestimmung, ob organische Phase vorhanden ist oder nicht;
= falls ja, Ermittlung ihrer Menge (Sattigung) und Mobilitat

= falls ja, Berechnung ihres Volumens, ihrer Masse und Zusammensetzung
(Molanteil und Konzentration des Bestandteils i in der NAPL

" Berechnung der Verteilung der organischen Schadstoffe in den tbrigen Phasen
in Form von Konzentrationen und Massen in Feststoffproben

" Bestimmung des Volumenanteils jeder Phase in den Proben
" Berechnung der Konzentration des Bestandteils i in der NAPL)

MIT reiner organischer Phase
fur Gemische organischer Schadstoffe
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2) Theoretische Grundlagen

Verteilungstheorie

ungesattigte Zone

Luft

Mariner et al.,1997
Oreos User’s Guide, Burgeap, 2012

gesattigte Zone

" Berechnungen bei Gleichgewichtsbedingungen fir ideale Gemische
= Beziehungen der Verteilung organischer Schadstoffe zwischen zwei

Phasen

" Massenerhaltungsgleichungen fir die Bestandteile
" Volumenerhaltungsgleichung fiir die Bodenprobe

= Zustandsgleichungen — Dichte der verschiedenen Phasen
ChloroForum-Workshop 7
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2) Theoretische Grundlagen

Adsorptionsisotherme — Verteilung der Verschmutzung
zwischen Wasser und Feststoffen (adsorblert an organlschem
Kohlenstoff) '

C' = Kb " foe Ciy

Ci an organischem Bodenmaterial adsorbierte Masse des Bestandteils i im
s adsorbierte Konzentration des Verhéltnis zur festen Masse der Probe
Bestandteils i
. Konzentration des Bestandteils i im Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
Clw Wasser Wasservolumen der Probe
Koeffizient fur die Verteilung des adsorbierte Masse des Bestandteils i im
K i Bestandteils i zwischen fester Phase und Verhaltnis zur Masse von CO geteilt durch die
oc Wasser iIm Wasservolumen der Probe geldste Masse
des Bestandteils i
f Massenanteil von organischem Masse an organischem Kohlenstoff im
oc Kohlenstoff Verhaltnis zur Feststoffmasse in der Probe

" Geringe Temperaturabhangigkeit, aber sehr hohe pH-Sensibilitat
" Lineares Verhaltnis, falls foc > 0,001 und falls Massenanteil von Ton > 3—7 %

" Andernfalls nicht linear, da signifikante Adsorption an Ton und mineralischen
Oberflachen
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2) Theoretische Grundlagen
Henry-Gesetz — Verteilung der Verschmutzung zwischen Luft
und Wasser

il .

Ci Konzentration des Bestandteils i in der Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
a Bodenluft Luftvolumen der Probe

Ci Konzentration des Bestandteils i im Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
w Wasser Wasservolumen der Probe

KHi Henry-Konstante ohne Dimension

®  Lineares Verhaltnis zwischen der Konzentration des Bestandteils i in der
Bodenluft und seiner Konzentration im Wasser

= Starke Temperaturabhangigkeit

19. Méarz 2014 ChloroForum-Workshop 9
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2) Theoretische Grundlagen
Raoultsches Gesetz — Verteilung der Verschmutzung zwischen
Wasser und NAPL

1 — [ ]
Ci Konzentration des Bestandteils i im Wasser Masse des Bestandteils | im Verhéltnis zum
w Wasservolumen der Probe
. L Mol des Bestandteils i im Verhaltnis zur
Xi Molanteil des Bestandteils i in der NAPL Gesamtzahl Mol in der NAPL
S Loslichkeit des reinen Bestandteils 1 im Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
i Wasser Wasservolumen der Probe

= (i, entspricht der tatsachlichen Loslichkeit des Bestandteils i, wenn bei
Vorhandensein mehrerer Substanzen die Wasserphase und die NAPL im
Gleichgewicht sind

= Verhaltnis nur gering temperaturabhangig

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 10
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2) Theoretische Grundlagen
Raoultsches Gesetz — Verteilung der Verschmutzung zwischen
Luft und NAPL

P =X+ Pvapi

.. Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
P. Dampfdruck des Bestandteils i
1 : Luftvolumen der Probe und zum Quadrat der
in der Bodenluftphase
Temperatur
X Molanteil des Bestandteils i in Mol des Bestandteils i im Verhéltnis zur Gesamtzahl
1 der NAPL Mol in der NAPL
P Dampfdruck des reinen Masse des Bestandteils i im Verhaltnis zum
vapi Bestandteils i Luftvolumen der Probe und zum Quadrat der
(Sattigungsdampfdruck) Temperatur

= Starke Temperaturabhangigkeit (Dampfdruck abhangig von der
Temperatur in der OREOS-Datenbank)

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 11
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2) Theoretische Grundlagen

Gleichung fur die Erhaltung der Masse des Bestandtells i in der
Feststoffprobe

M! = ML, + M} +Mli1ap]+M§

pt'C’ic:(Pw'c\i/v"'cpa'C:i;\"'(Pnapl'CLapl"'(Ps'ps'Cé

Pt Gesamtdichte der Probe, Masse im Gesamtvolumen der Probe

Ci Gesamtkonzentration des Bestanteils i in der Probe, Masse des Bestandteils i in
t der Gesamtmasse der Probe

Konzentration des Bestandteils i in der NAPL, Masse des Bestandteils i im NAPL-

Ci

1
napl Volumen
(Pnapl NAPL-Volumen im Gesamtvolumen der Probe
Ps Dichte des Feststoffs in der Probe, Feststoffmasse im Gesamtvolumen der Probe

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 12
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2) Theoretische Grundlagen
Volumenerhaltungsgleichung fur eine Bodenprobe

—_—

Ps+ Qw + @3t Ppap; = 1
- ps=1-9

@ = Qw t Q3+ Pnapl

Ps Anteil des Bodenvolumens am Gesamtvolumen der Probe
Pw Anteil des Wasservolumens am Gesamtvolumen der Probe
(Pa Anteil des Luftvolumens am Gesamtvolumen der Probe

(Pnapl Anteil des NAPL-Volumens am Gesamtvolumen der Probe

(P Gesamtporositat der Probe: Anteil des Hohlraumvolumens am Gesamtvolumen
der Probe

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 13
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2) Theoretische Grundlagen
Zustandsgleichungen — Dichten der verschiedenen Phasen

_ 2 Mpapli __ 2 Mpapli _ _
Pn = — ¥ m : Dichte der NAPL (Gemisch der
Y Vnaoli i Mnapli o
1~ hapll / p;  Bestandteile i)
Pw ~ PH20 Dichte der Wasserphase
Pa ~ Pairsec =1.225 g/L Dichte der trockenen Luft bei 15 °C und 1 atm
Pn Dichte der NAPL (Gemisch der Bestandteile i)
Muapti Masse des Bestandteils i in der NAPL
Vnapli Volumen des Bestandteils i in der NAPL
Pi FlUssigdichte des reinen Bestandteils i

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 14
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2) Theoretische Grundlagen
Berechnungen

" Anzahl der Gleichungen ist proportional zur Anzahl organischer
Bestandteile

Auflosung des Gleichungssystems durch ein numerisches Verfahren

Beginn der Berechnungen unter der Annahme, dass die Bodenproben
keine organische Phase enthalten ® Gleichung fur die Erhaltung der
Masse ohne NAPL (virtueller Eluattest — Vollzugshilfe BAFU):

Ci — C%pt
W (pw'l'K}-I'((p_(Pw)'l'foc'K})c'ps'(1_(9)

" Fdr weitere Berechnungen Anwendung des Kriteriums fir das
Vorhandensein organischer Phase:

i
C_W21
ENY
1

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 15



Einsatz der Software OREOS im schweizerischen Kontext de

e

3) Test der Software an einem konkreten Fall
Ausgangsdaten

Konzentrationen an organischen Substanzen in den Bodenproben

" 24 Bodenproben (toniger Lehm, Mergel, Kalk) aus 0-20 m Tiefe

" In den Feststoffen gemessene Konzentrationen von CKW, PAK, HT-Index, PCB,
C5-C10, BTEX (mg/kg ms)

® Grundwasser in ~ 10 m Tiefe (7 Proben aus GZ)

Problem der Sammelindizes
Unvollstandige Analyse der Proben aus den tiefsten Schichten

Eigenschaften der Bestandteile in der Datenbank (DB)

® 1 in der DB nicht vorhandene Substanz= 1,2-Dibromethan < LOQ = geldscht

" Keine (Flissig-)Dichte bei 25 °C und keine Wasserldslichkeit fur gewisse PAK =»
nachgeschlagen in Wikipedia und in DB erfasst

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 16
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Ausgangsdaten

Physikalische Bodeneigenschaften
" Gesamtporositaten unbekannt (Volumen Hohlraume/Gesamtvolumen) = plausible Werte
von www.wwhypda.org

" Wassergehalte (Volumenanteile Wasser) ® gemessene Werte flr einige Proben,
Extrapolationen auf Gbrige Proben

® Massenanteile von organischem Kohlenstoff ® gemessene Werte flr einige Proben,
Extrapolationen auf Gbrige Proben

" Trockenmassegehalte (Massenanteile) ® Ublicherweise vom Analyselabor geliefert, aber
hier nicht verfigbar % 90 % des Standardwertes fur alle Proben

Trockenmassegehalt beim Labor anfordern
Einige petrophysische Analysen der verschiedenen Bodentypen durchfiihren

Berechnung einer Porositat ausgehend von den tbrigen Bodeneigenschaften
mithilfe der im OREOS Benutzerhandbuch beschriebenen Beziehungen

Erarbeitung einer kollaborativen Datenbank?

19. Méarz 2014 ChloroForum-Workshop 17
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3) Test der Software an einem konkreten Fall

Ausgangsdaten

@ OREOS: Projet NE_tout HCC_50%LOQ kinetic g
@ File DataBase Input Run Output Windows ?

5%.txt - [Samples Characterization Inpu

Water Content
0

Foc
0

Solid Density ~ Dry Matter Content
(ka/)

(% Wet Soil)

Tetrachloroethylene
(mg/kg)

Trichloroethylene
(mg/kg)

1,1-Dichloroethene
(mg/kg)

Cis-1,2-dichloroethene
(ma/kg)

Trans-1,2¢ *

0.206

0.021

2.65

0.605

0.01

<0.001

<0.001

<0.001

0.206

0.021

2,65

435.6

422

<0.001

0.003

<0.001

0.254

0.026

2,65

3811

0.005

0.139

0.001

0.206

0.021

2.65

120.6

0.001

0.154

0.001

0.254

0.026

303

0.012

215

0.027

0.254

0.026

2,65

58.659

<0.001

0.389

0.002

0.206

0.021

2.65

8/8(8/8/8|8 /8|8

0.18

=

0.016

Tetrachloroethylene

Avg =271.74 Min=0.07 Max= 2618.00 Median = 7.80 Std Dev=634.49 |
T

345

0.002

2.415

0.021

0.001

2.144

0.014

y ol

10 15
Sample ID

19. Marz 2014
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Datenbank der Eigenschaften organischer Bestandteile

© OREOS: Projet NE tout HCC 50%L0Q Kinelic85%. - [Compound DataBese:c oreos vl i A A0 M i

@ File DataBase Input Run

Output  Windows 7

_— e

- 2 X

19. Marz 2014

ChloroForum-Workshop

103 |2,3,4Trimethylpentane 2,3,4TMPENT C8H18 114.23 0.716 0.724 2.3 1.407 3.61 3.613
104 |n-Heptane n-Heptane CMHi16 100.2 0.682 0.690 2.24 2.318 6.13 6.075
105 |n-Octane n-Octane CB8H18 114,22 0.699 0.706 0.43 0.452 188 1872
106 |n-Nonane n-nonane CSH20 128.2 0.715 0.723 0.122 0.128 0.59 0.593
107 |n-Decane n-Decane C10H22 142.3 0.728 0.736 0.052 0.055 0.19 0.190
108 |n-Dodecane n-Dodecane C12H26 170.3 0.745 0.752 3.70E-03 0.004 0.018 0.018
109 |n-hexadecane n-hexadecane C16H34 226.4 0.77 0.777 9.00E-04 0.001 191E-04 0.000
110 |n-Eicosane n-Eicosane C20H42 282.5 0.7886 0.790 1.90E-03 0.000
111 |Acenaphthene ACE C12H10 154.21 12194 1.047 3.89 3.33-04 L9E(
112 |Acenaphthylene ACY Ci2H8 152.2 0.899 16.1 1.22E-04
113 |Anthracene ANT C14H10 178.23 1.252 1.094 0.0434 8.76E-07 1.8E-(
114 |Benzo(a)anthracene BaA C18H12 228 1.274 9.40E-03 6.67E-10
115 |Benzo(a)pyrene BaP C20H12 252.3 1.351 1.6E-03 7.326-10
116 |Benzo(b)fiuoranthene BbF C20H12 252.27 1.2E-03 6.67E-08
117 |Benzo(g,h,i)perylene BghiP C22H12 276 1328 2.60E-04 1.33E-11
118 |Benzo(k)fiuoranthene BKkF C20H12 252.27 8.00E-04 12501E-10
119 |Chrysene CHY C18H12 228.26 1.274 1.278 1.9E-03 8.30E-10 LIEL
120 |Dibenzo(a,h)anthracene dBahA C22H14 278.35 1.282 5.99E-04 1.33-11 a
121 |Fluoranthene FLT C16H10 202,22 1.252 1.165 0.26 1.23E-06 1.5E+
122 |Fluorene FLU C13H10 166.2 1.203 1.380 1.98 4.26E-05 5.0E-(
123 |Indeno(1,2,3-CD)pyrene IndPYR C22H12 276.29 6.2E-2 (20) 1.33E-11 =
124 | 1-Methyinaphthalene 1-MNAPH C11H10 142.2 1.0202 1.024 25.8 8.93E-03 9.0E-(
125 | 2-Methyinaphthalene 2MNAPH C1iH10 142.2 1.0058 1.005 24.6 7.338-03 7.9E{—
126 |Naphthalene NAPH C10H8 128.16 1162 1.030 31 113802 3.5+
127 |Phenanthrene PHE C14H10 178.23 1179 1.119 115 1.61E-05 7.3EA
<4 m »
| Load CompoundDataBase |

19
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3) Test der Software an einem konkreten Fall

Berechnungen (run)
@ OREOS: Projet_NE_toMC_SO%LOijne—_W - [Calculation]_

@ File DataBase Input Run Output Windows 7

- e e

Maximum Number of Iterations 100 File: Projet_NE_tout HCC_50%LOQ_kinetic85%. txt
e w05 Frbed
Name Test Nit INFO Residual NAPLSat

#b 6.448E-03 0 1 1] 0

2 SB1-2 1.573E-04 0 1 1] 0

3 SB2-1 4.448E-04 0 1 0 0

4 SB2-2 6.844E-05 0 1 1] 0

5 SB4-2 1.454E-04 0 1 0 0

6 SB4-3 9.835E-05 0 1 1] 0

7 SB5-1 4.849E-04 0 1 1] 0

8 SB5-2 5.379E-04 0 1 1] 0

] SB6-1 0.383 0 1 1] 0

10 SB6-2 0.281 0 1 0 0

11 |SB7-1 0.109 0 1 0 0

12 |SB7-2 0.243 0 1 0 0

13 |SB7-3 0.045 0 1 0 0

14 |SB8-1 0.034 0 1 1] 0

15 SB8-2 8.601E-03 0 1 1] 0

16 SB8-3 5.306E-05 0 1 1] 0

17 |sc3ps 0.548 0 1 0 0

18 |SC3_P6 24,223 5 1 2.336E-05 1.048

19 |SC3_P7 20.776 8 1 2.815E-05 1,005

20 (SC3_P8 0.723 0 1 0 U

21 |SC2.P3 6.068E-03 0 1 0 0

22 |SC2.P8 0.098 0 1 1] 0

23 |5C2.P9 0.433 0 1 0 0

24 |5C2.P10 0.023 0 1 0 0

19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 20
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3) Test der Software an einem konkreten Fall

@ OREOS: Projet NE tout HCC_S0%LOQ kinetic85%x: - [Samples Characterization Output] B - 9 o X

@ File DataBase Input Run Output Windows ? _ & x

OutputDats | NAPL Saturation | Fractions | Mass n Phases | Mass Distribution

Concentration in Water: Tetrachloroethylene
=22.87 Min = 0.00 Max = 116.13 Median = 2.90 Std Dev = 32.47 |

0 5 10 15 20 25 30
Sample ID

Press FL for Help . L
19. Marz 2014 ChloroForum-Workshop 21
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3) Test der Software an einem konkreten Fall

Resultate — 2

@ OREOS: Projet_NE_tout_HCC_50%LOQ_kineticB5%txt - [Samples Characterization Output] s s e 0 e

@ File DataBase

Input

Run

OQutput  Windows 7

8.585-2
9, 5B6-1

10, 5B6-2

11, 5B7-1

12, 5872
13,5873
14, 5B8-1
15, 588-2
16, 5B8-3
17.5C3_P5
19, 5C3_P7
20. 5C3_P8
21.5C2.P3
22.5C2.P8
23.5C2_P9
24, 5C2_P1C

m

1|

Samples to display: | Output Data | NAPL Saturation / Fractions | Mass in Phases | Mass Distribution |

(%)

NAPL Saturation

12

Avg =0.09 Min = 0.00 Max = 1.05 Median = 0.00 Std Dev = 0.?B|

1.0 +

0.8

= -,

0.0

& o m =

-+

5 10 15
Sample ID

25

30

Total Soil Concentration & Appearance Concentration

—o— Ctot —O— Capp

3000

2500 +

2000 +

1500 +

(mgkg WS)

1000 +

500 T

0

25

MMAA |
5 10 15 20

sample ID

30

Create a new File:

Press F1 for Help

19. Marz 2014

Averaged MolarFraction in NAPL (-)

CE:8.878E-03

PCE: 0.067

Averaged Volume Fraction of Phases (-)

3 Soil: 0.688 =D NAPL:2.567E-04 1 Water: 0.233
= Gas:0.079

Soil Display

NAPL: 2.567E-04 Water: 0.233

Gas: 0.079

Soil: 0.688

ChloroForum-Workshop
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Resultate — 3

& OREOS: Projet NE_tout HCC_50%LOQ_kinetic85%.txt - [Samples Characterization Output]

de

@ File DataBase Input FRun Output

Windows 7

Samples to display:

| Output Data | NAPL Saturation / Fractions | Mass in Phases | Mass Distribution |

85852
9, 586-1
10, 5B6-2
11, SB7-1
12, 587-2
13, SB7-3
14, 5B8-1
15, 5B8-2
16. 5B8-3
17. 5C3_P5
19.5C3_P7
20. 5C3_P8
21,52 P3
22,52 P8
23.5C2.P9
24, 5C2_P1C

m

PCE: 158.211

4lom ] »

Averaged Mass in NAPL (mg/kg WS)

Averaged Mass in Water (mg/kg WS)

TCE:2.724

1,2-DCA: 0.405

1.2-DCP: 019 m

PCE:2.974

PCE:0.214
Print Report

Averaged Mass in Gas (mg/kg WS)

TCE:0.019

_[71-DCE. 4.111E-05]5

PCE: 75.509

Averaged Mass on Soil (mg/kg WS)

TCE: 9.996

19. Marz 2014
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Einsatz der Software OREOS im schweizerischen Kontext

3) Test der Software an einem konkreten Fall
Resultate — 4

@ OREOS: Projet_NE_tout_ HCC_50%LOQ_kinetic85%.txt - [Samples Characterization Qutput]

w *e -

@ File DataBase Input Run Output Windows ?

Samples to display: | Output Data | NAPL Saturation / Fractions | Mass in Phases | Mass Distribution |

8,552 .
9, 5B6-1

10. 5B6-2

11. 5B7-1

12. 587-2
13.587-3
14, 5B8-1
15. 588-2
16. 588-3
17.5C3_P5
19. 5C3_P7
20.5C3_P8
21.5C2.P3

m

22,5C2_P8
23.5C2_P9
24, 5C2_P1C

<[om ] »

1]

g

Create a new File:
Save Selection

Press F1 for Help

19. Marz 2014

Averaged Distribution of Mass in Phases

mmmm NAPL ) Water == Gas [—3J Soil |
180 [ [ [ [ I [ I I I I [ [ [ [
160
140
a 120
= 100
2
'E., 80
— 60
40
20
o ilbe . . . . |
w o w 3 < < < o =
Compounds
ChloroForum-Workshop 24
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Validitatskontrolle

Vergleich der im Wasser gemessenen Konzentrationen und den mit OREOS
berechneten Werten

somme en PER TRI 1,1-DCE cis-1,2-DCE  -1,2-DCE CVv

10-6 mol/L ug/L ug/L ug/L ug/L ug/L ug/L
Conc_Eau_Mesurées 1181 126800 52200 13 1500 12.3 0.4
Conc_Eau_Calculées 1889 136915 79323 3136 3221 4364 4264
Eau_Calculées 85%KE 1644 116128 68764 2818 2901 4029 3799

Erklarung der beobachteten Abweichungen:

" Lokales Ungleichgewicht (kinetischer Effekt auf 85 % gesetzt)

" Biologischer Abbau (niedrigere Molsumme der Verbindungen in der Wasserprobe)
" Unterschiedliche Trager (Wasser aus 1,28 m Tiefe, Boden aus 2 m Tiefe)

" In den Berechnungen ausgeklammerte Substanzen (Einfluss auf die
Zusammensetzungen der verschiedenen Phasen)

" Schadstofftransportmechanismen ausgeklammert

" Anndherungsberechnungen (Parameter der Literatur entnommen)
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Sensitivitatsanalyse — Einfluss von foc auf die Resultate

,‘ OREOS Projet_NE_tout HCC_50%LOQ_kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc.txt - [Sensitivity Analysis Input]
@ File DataBase Input Run

Water Content Foc Solid Density Dry Matter Content Tetrachloroethylene Trichloroethylene #
(G} O kaf) (% Wet Soi) (mg/kg) (mg/kg)

0.206 0.001 |2.65
0.206 0.003 |2.65
0.206 0.005 2,65
0.206 X 2.65
0.206 A 2.65
0.206 2 2,65
0.206 X 2,65
0.206 A 2,65

435.6
435.6
435.6
435.6
435.6
435.6
435.6
435.6

1
2
3
4
5
6
7
8

8/8|8/8|8/8|8|8

SHSHSHSHSHSHSHS)

|Avg =0.0250 Min=0.0010Msx = 0.0430 Median = 0.0250 Std Dev=0.0144 |

i

+ + + +
5 25 0
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3) Test der Software an einem konkreten Fall
Sensitivitatsanalyse — Einfluss von foc auf die Resultate

© OREOS: Projet_NE_tout HCC_50%LOQ kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc.txt - [Calculation]

@ File DataBase Input Run Output Windows ? =
Maximum Number of Iterations 100 File: Projet_NE_tout_HCC_50%LOQ_kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc. txt
e 0

Name Test Nit INFO Residual NAPLSat

> 1 5.672 5 1 3,888E-04 0.139

2 |Ocaurrence 2 2,382 9 1 4.694E-04 0.098

3 | Ocaurrence 3 1.507 14 1 5.551E-09 0.057

4 |Occurrence 4 1.103 5 1 2.903-04 0.016

5 |Occurrence 5 0.869 0 1 0 0

6 |Occurrence 6 0.717 0 1 0 0

7  |Ocaurence7  |0.611 0 1 0 0

s |Occurrences 0.532 0 i 0 0

9 |Occurrence s 0.471 0 1 0 0

10 |Ocaurence10  [0.422 0 1 0 0

11 |Ocasrence 11 [0.383 0 1 0 0

12 |Ocaurence 12 |0.350 0 1 0 0

13 |Occurrence 13 0.323 0 1 0 0

14 |Occurrence 14 0.299 0 : & 0 0

15 |Ocarrence1s  |0.279 0 1 0 0

16 |Ocaurrence 16  |0.261 0 1 0 0

17 |Ocaurence 17 [0.246 0 1 0 0
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| e de
3) Test der Software an einem konkreten Fall

Sensitivitatsanalyse — Einfluss von foc auf die Resultate
@ OREOS: Projet_NE_tout_HCC_50%LOQ)_kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc txt - [Sensitivity Analysis Output] ﬁ -8 & _Ql@'

@ File DataBase Input Run OQutput Windows ? = |Fermer
Samples to display: | OutputData | NAPL Saturation / Molar Fraction | Distribution in Phases |
VI - | :
j' Ocaurrend Composition Tetrachloroet . | Trichloroethyl | 1.1-Dichloroet | Cis-1.2-dichlo . | Trans-1.2-dic__ | Vinyl Chloride_  Carbon Tetra . | Trichlorometh__ | Dichlorometh
&, . Occurrenc|
4. Occurrenc Total Mass {ma/kg WS) 392,040 3,798 5,000E-04 2.700E-03 5.000E-04 5.000E-04 5.000E-04 5,000E-04 5.000E-04
5. Occurrenc Mass in NAPL {ma/kg WS) 323.295 1.868 9,716E-05 6.2036-04 6.416E-05 6.651E-05 2.683E-04 6.8426-05 2.506E-05
f:',' Ocaur x || || Massin Water {ma/kg WS) 14.878 0.796 1.706E-04 1.140E-03 2.1226-04 1,460E-04 6.974E-05 2.187E-04 2.910E-04
8. Occurrenc Msss in Gas (mg/kg WS) 6.333 0.146 6.164€-05 1.3336-04 2.250E-05 2.095E-04 3.2346-05 1.427E-05 1.147E-05
9160“" ": Adsorbed Mass {mg/kg WS) 47.535 0.989 1.220E-04 8.151E-04 1.518E-04 2.877E-05 7.726E-05 149404 1.226E-04
11, Occurrer Concentrationin NAPL | fimg/)) 1.603 9,2596-03 4.817E-07 3.075E-06 3.181E-07 3,297E-07 1.330E-06 3.3926-07 1.2426-07
12. Oceurrerl | || Concentration in Water | fng/) 148.906 7.963 1707603 0.011 2124603 1462603 6.980E-04 2.189E-03 2.9126-03 o
/| 13. Occurri 3
14 Omn: Concentration in Gas {mg/]) 139,517 3.208 1.3586-03 2.937E-03 4.977E-04 4,617E-03 7.126E-04 3.1446-04 2.527E-04
15. Occurrer Concentration in Soif {ma/kg DS) 1.099 1.356E-04 9.060E-04 1.687E-04 3,198E-05 8.587E-05 1.660E-04 1362604
ﬁ- Ocaurrer Molarfractionin NAPL | () 0.993 7.2396-03 5.104E-07 3.259E-06 3.371E-07 5.419E-07 8.883E-07 2.9186-07 1503607
&, . Occurrer
15. Occurrer ~ | || Appearance Concentrati.. | (ma/kg WS) 69.029 1933 3.547E-04 2.090E-03 3.868E-04 3.855E-04 1.797E-04 3.826E-04 4.256-04 L]
AR |
< n »
NAPL Only Concentration in Soil: Tetrachloroethylene
A 500 JAva =392.87 Min = 52.83 Max = 431.66 Median = 427.95 Std Dev = 92.21]
Create a new File: 400 + E
300 + )
£
Xhas: || Bopp l _
Sample ID - -
Print Report 100 + 4
0 } t } t }
0 5 10 15 20 25 30
Sample ID
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Einsatz der Software OREOS im schweizerischen Kontext

3) Test der Software an einem konkreten Fall
Sensitivitatsanalyse — Einfluss von foc auf die Resultate

@ OREOS: Projet_NE_tout HCC_50%LOQ_kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc.txt - [Sensitivity Analysis Output] e — ——

e de

@ File

DataBase Input Run

Output  Windows 7

Samples to display:

[ . ocaurendl
7 -

2. Occurren|

S
~
3
m

I Output Data | NAPL Saturation / Molar Fraction | Distribution 'rlPhases}

NAPL Saturation

0.16 T T T T

o o b
T

Soo A
T

a o
T

500

A o oo &
T

10 15 20
Sample ID

25

30

Total Soil Concentration & Appearance Concentration

[=o— Ctot _—o0— Capp]

400 4
g 300 -
=2
2
£ 200 1

100

o000 0000000 000000000000

nnnnnnnnnnnnnnnnnnnn

30

19. Marz 2014

Molar Fraction

—a— PCE TCE
—a&— mDCB —a— DCB

—e— 1,1-DCE c1,2-DCE
CB

—a— VC

—— CT

—&— 1,122-PCA —O— 1,1,1-TCA —— 12.DCP —o— 124-TCB —— oDCB

12

10 1

08 1

06T

04 1

02 +

0.0 -

15

Sample ID

30

ChloroForum-Workshop

29




Einsatz der Software OREOS im schweizerischen Kontext

3) Test der Software an einem konkreten Fall
Sensitivitatsanalyse — Einfluss von foc auf die Resultate

@ OREOS: Projet NE_tout HCC_50%LOQ_kinetic85%_SB6_1_sensiana_foc.txt - [Sensitivity Analysis OUtPUE] i i i

e de

el 5

@ File DataBase Input Run

Output  Windows

?

-

Samples to display:

[ Output Data | NAPL Saturation / Molar Fraction | Distribution in Phases |

R - |

2. Occurrenc,

Mass Distribution in Phases

[~®— NAPL —O— Wasater —0— Gas —0— Soil |

3. Occurrenc

4. Occurrenc 240

5. Occurrenc
6. Occurrenc
7. Occurrenc
8. Occurrenc
9. Occurrenc 5
10. Occurrer !a

E

11, Occurrer,
12. Occurrer|_| 200 +
13. Occurrer
14, Occurrer
15. Occurrer
16. Occurrer
17. Occurrer 0
18. Occurrer ~ 0
<« [amg]

T T 1

5 10 15
Sample ID

20 25

30

H

Create a new File:

P
E

E
4

Print Report

Mass in NAPL

—e— PCE

—&— DCM

—&— mDCB

—&— t12-DCE

—&— 1,2-DCA —&— 1,2-DCP

TCE —e— 1,1-DCE — ¢ 1,2-DCE
—— VC —— CT CF
- 1122-PCA —@— 111-TCA —e— 1,1-DCA
—— 1247CB —4— oDCB
—&— DCB —e— CB

350 +

U PPN WU PN GO
T y T T

10 15 20 25 30
sample ID

Concentration in NAPL

—— PCE
—— VC

—e— 1,2.0CP

—o— DCB

TCE —e— 1,1-DCE ¢ 1,2-DCE
—— CT *— 1122-PCA —O— 111-TCA
—0— 1,2,4-TCB *— oDCB —&— mDCB
—— CB

20

15

(mgl)
>

05 4

T T T T

0.0

10 15 20 25
Sample ID

30
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4) Personliche Einschatzung der Software
Vorteile
= Grundliche Berechnung der Schadstoffverteilung unter den verschiedenen
Phasen im Gleichgewicht (keine Rechenfehler)
" Rasche Verarbeitung grosser Datenmengen (Statistiken)
= Datenbank der Eigenschaften der haufigsten organischen Stoffe (erweiterbar)

" Nutzung der Resultate zur kartografischen Darstellung von
Verschmutzungsherden, zur Abschatzung der Volumen, zur Modellierung des
Schadstofftransports usw.

" Hilfreiche grafische Darstellung der Ausgangsdaten und der
Berechnungsergebnisse

" Interessante Sensitivitdtsanalyse zur Untersuchung des Einflusses der
Untergrundeigenschaften auf die Schadstoffverteilung in den verschiedenen
Phasen

®  Benutzerfreundlichkeit

= Sinnvolle Erganzung der in der Schweiz verfigbaren Hilfsmittel bei
Vorhandensein von NAPL und Gemischen von organischen Schadstoffen (aber
auch einsetzbar, wenn keine NAPL vorhanden ist)
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4) Personliche Einschatzung der Software
Einsatz Im Rahmen der schweizerischen Vorschriften

" Besseres Verstandnis der Verteilung einer organischen Belastung
" Hilfe bei der Abgrenzung des Herdes (NAPL)

" Einsatz zum Zeitpunkt der Detailuntersuchung hilfreich

" Unterstitzung bei der Wahl der Sanierungsverfahren

" Einsatz in der Voruntersuchung liefert Angaben zum Vorhandensein
weiterer, nicht analysierter organischer Verbindungen

" Vergleich der berechneten Konzentrationen im Wasser und in der Luft
mit den Referenzwerten nach AltlV > es gelten dieselben
Vorsichtsmassnahmen wie in Bezug auf virtuelle Eluattests
(Vollzugshilfe BAFU 2013, S. 62)
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4) Personliche Einschatzung der Software
Robuste Hypothesen

= Berechnungen unter Gleichgewichtsbedingungen (trotz méglicher Option
«kinetischer Effekt»)

" |deale Gemische

Gilt far alle auf dem Markt erhéaltlichen L6sungen
Liefert dennoch Antworten auf die tblichen Fragen

Einschrankungen

" Physikalische Bodeneigenschaften missen bekannt sein
= Alle vorhandenen organischen Substanzen missen quantifiziert werden

" Problematik der globalen Untersuchung von Verbindungen (HT-Index,
C5-C10, PCB)

" Interpretation der Resultate erfordert ein umfassendes Verstandnis des
Verhaltens organischer Schadstoffe im Untergrund
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Weitere Informationen

" www.oreos-software.com ORg.S

oreos@burgeap.fr

\\Ill

" Sébastien Kaskassian - Directeur de projet r&d BLURGEAP
s.kaskassian@burgeap.fr
Tel. +33 (0)4.37.91.20.55 / +33 (0)6.82.58.32.99

" Hélene Demougeot-Renard “

helenedemougeotrenard@eode.ch
Tel. +41 (0)79.671.96.22

Besten Dank fur Ihre Aufmerksamkeit!
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