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Zur Bewertung des Abbau- und Verteilungsverhaltens von Stoffen in der Umwelt werden die Messwerte z.B. aus Abbaustudien im Boden

oder im Wasser-Sediment-System auf der Basis von nichtlinearen Modellen entsprechend den Empfehlungen in FOCUS [1] ausgewertet.

Die Modellparameter, die zur besten Ubereinstimmung zwischen kinetischem Modell und experimentellen Daten fiihren, werden zur

Berechnung von Halbwertszeiten herangezogen. Die Halbwertszeiten wiederum werden entweder als Persistenz-/Triggerkriterium oder als

Input-Parameter flr die Expositionsberechnung im Zulassungsprozess von Umweltchemikalien verwendet.

Fir die Optimierung der Parameter wurde im Umweltbundesamt (UBA) hauptsachlich die Software ModelMaker 4.0 eingesetzt, die aber seit

vielen Jahren nicht mehr weiterentwickelt wird. Inzwischen ist eine ganze Reihe an alternativen Softwarepaketen verfugbar, die mehr oder

weniger gut fur diese Aufgabe einsetzbar sind.

In einem vom UBA initiierten Projekt sollen in einem mehrstufigen Verfahren fir verschiedene Nutzergruppen alternative Softwarepakete auf

Eignung flr den Routineeinsatz in der Stoffbewertung geprift werden. Hierzu werden eine Reihe von Bewertungskriterien wie Funktionalitat,

Benutzeroberflache, Dokumentation, Anwenderfreundlichkeit herangezogen und abschlieRend die rechnerische Eignung Uberprift.

Bestandteil dieses Verfahrens ist die Etablierung von Testdatensatzen, die auch fur zuktinftige Validierungen eingesetzt werden konnen. In

diesem Beitrag wird das Konzept zu Auswahl und Validierung der Softwarepakete fir die verschiedenen Nutzergruppen vorgestellt.

Anwendergruppen

Anteil Nutzer:

Aufgaben:

Modelle:

Bedienung:

Anteil Nutzer:

Gruppe A
80 %

Routinemaldige Parameter-
optimierung mit vorgefertigten,
flexiblen Modellen fir die Ab-
leitung kinetischer Endpunkte
nach FOCUS [1].

Parent: Single First Order (SFO),
Double First Order in Parallel
(DFOP), First Order Multi-
Compartment (FOMC), Hockey
Stick (HS), max. 3 Metabolite
(SFO), max. 2 Kompartimente

Einfache Bedienung, ,,Klick“-GUI
oder Nutzung vorgefertigter
Modelle; Einfacher Datenimport
(Copy und Paste, Excel-Import);
Ausgabe von Grafiken,
kinetischen und statistischen
Parametern

Gruppe B
15 %

Aufgaben: Erstellung von Modellen,
Parameteroptimierung
Modelle: Unbegrenzte Anzahl Metabolite

und Kompartimente, beliebige

Kinetiken (siehe Gruppe A, Parent)

Gruppe C
Anteil Nutzer: 5%
Aufgaben: Modellerstellung und Simulation
fur die Planung experimenteller
Versuche
Modelle: Unbegrenzt, Bibliotheken u.a. flr

Fluide, Thermodynamik, Abbau-
und Verteilungsprozesse

Ausschlusskriterien

Tab. 1: Ausschlusskriterien getrennt nach Anwendergruppe A und B

Verfugbarkeit, Pflege und Weiterentwicklung X X
Hard- und Softwareanforderungen (Windows X X
Version 7 oder hoher)

Kinetische Modelle gemall FOCUS X X
Ausgabe kinetische und statistische Endpunkte X
gemals Focus

Mogliche Anzahl Metabolite min. 3 >>3
Abbaupfade seriell, parallel, sink X
Freie Erstellung komplexer Modelle X
Optimizer X X
GUI X
Klicksystem oder Verwendung von X
Modelltemplates

Datenimport z. B. Excel-Import, Copy und Paste X X
Datenausgabe/-export z.B. in Excel, Word X X
Graphische Darstellung der Ergebnisse, X X

Residuenplots

Bewertungskriterien

Tab. 2: Bewertungskriterien und max. erreichbare Punktzahl
differenziert nach Anwendergruppe

Kriteriengruppe | Kriterien(u.a) | Punkte

Beschaffung e Kosten 45 45
e Verfugbarkeit
System- e Unterstlutzte Betriebssysteme 5 5
anforderungen
Funktionalitat  Anzahl Metabolite 120 139
e Gewichtung
e Kinetische Modelle
e Kinetische Endpunkte
* Weitere Optimierungs-
algorithmen (z. B. MCMC)
 Komplexe Modelle
Leistung e Zeitverhalten 20 26
e Stabilitat
Oberflache e GUI 45 65
e Templates
e Datenimport
Erweiterbarkeit * Programmierbarkeit 5 7
Reporting e Datenausgabe 20 15
e Grafikausgabe
Hilfe e Dokumentation 26 39
e Tutorial
e Support
Validierung

Zur Prifung der rechnerischen Eignung werden verschiedene Test-
datensatze entsprechend Tabelle 3 verwendet. Die synthetischen
Daten werden auf Basis kinetischer Modelle (Abb. 1) mit
Storkomponenten (normalverteilt mit Standardabweichung 3,
normalverteilt mit Standardabweichung 7 und heterogen nach Rocke
und Lorenzato [2]) erzeugt. Anhand der Datensatze aus Wasser-
Sediment und Mesokosmen-Studien kann die Leistungs-fahigkeit der
Software bei komplexeren Modellen (Bsp. in Abb. 2) Gberprift werden.

Zusammenfassung

® Definition von 3 Anwendergruppen mit unterschiedlichem
Anforderungsprofil.

® Festlegung von Ausschlusskriterien (Tab. 1), differenziert nach
Benutzergruppe A und B) fiir Vorselektion.

® Erstellung eines punktebasierten Bewertungskataloges unter
Beteiligung der Anwender (Tab. 2).

® Prifung der verschiedenen Softwarepakete durch einen
externen Gutachter anhand des Bewertungskataloges.

® Reihung der Softwarepakete entsprechend erzielter Punktzahl.
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Abb. 2: Modell zu Wasser-Sediment-Studie (Software: KinGUI Il)

Tab. 3: Datensdtze zur Validierung der Softwarepakete

4

Datensdtze/Modelle

Focus-Datensatze A, C, D, E

Synthetisch erzeugte Datensatze linear SFO

Synthetisch erzeugte Datensatze linear Parent
DFOP, Metabolite SFO

Synthetische erzeugte Datensatze parallel SFO

Synthetisch erzeugte Datensatze parallel Parent
DFOP, Metabolite SFO

Experimentelle Daten aus Wasser-Sediment- 1
Studie Teich

Experimentelle Daten aus Wasser-Sediment- 1
Studie Fluss

Experimentelle Daten aus Pflanzenschutzmittel - 1
Bodenstudie

Experimentelle Daten aus Mesokosmos-Studie 1
Teich

® Allgemeine Empfehlungen fiir Benutzergruppe C (ohne
Softwarevalidierung.

® Erzeugung von synthetischen Daten mit Storkomponenten.

® Zusammenstellung der Testdaten (Tab. 3) in einheitlichem
Format.

® Validierung der Softwarepakete anhand der Testdaten und
Vergleich der Optimierungsergebnisse.

® Softwareempfehlung fiir Benutzergruppe A und B.
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