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Abschlussbericht






In Gedenken an Jens Herrmann






Vorwort

Die Bereitstellung evaluierter Basisdaten und Methoden flr Expositionsab-
schatzungen ist eine wesentliche Voraussetzung fir einen praktischen Einsatz
der Expositionsmodellierung im gesundheitsbezogenen Umweltschutz. Diese
Bereitstellung von Daten und Methoden ist Gegenstand des Projektes Xprob:
Evaluation von Standards und Modellen zur probabilistischen Expositionsab-
schatzung. Im vorliegenden Abschlussbericht sind wesentliche Ergebnisse die-
ses Projekts zusammengestellt. Zu diesem Leitfaden gehort die Datenbank
RefXP, die die im Projekt abgeleiteten Referenzdaten zur Expositionsabschat-
zung enthalt. Diese Datenbank ist im Internet abrufbar:
(http://www.apug.de/risiken/forschungsprojekte/expositionsabschaetzung.htm).

Im Projekt wurde flr eine Vielzahl existierender Datenbestande mit einer im
Projekt entwickelten Methodik eine Zweitanalyse durchgefuhrt. An dieser Stelle
modchten wir folgenden Einrichtungen fur die Bereitstellung ihrer Daten herzlich
danken: Umweltbundesamt, Team Umwelt-Survey; Robert Koch-Institut, Team
Bundes-Gesundheitssurvey; Landesumweltamt Nordrhein-Westfalen; Nieder-
sachsisches Landesgesundheitsamt; Behorde fur Wissenschaft und Gesundheit
Hamburg; Justus-Liebig-Universitat Gielden, Institut fur Ernahrungswissen-
schaften; Universitat Potsdam, Institut fur Biochemie und Biologie, Fachgebiet
Humanbiologie.

Die Ergebnisse des Projekts wurden in zwei projektbegleitenden Workshops
unter internationaler Beteiligung vorgestellt und diskutiert. Wir mochten allen
Teilnehmerinnen und Teilnehmern dieser Workshops fur ihre aktive und kon-
struktive Beteiligung danken. Ihre Anregungen und Kommentare wurden im vor-
liegenden Abschlussbericht aufgenommen. Zum Schluss gebuhrt unser Dank
dem Umweltbundesamt, insbesondere Dirk Wintermeyer, flr seine kompetente
fachliche Begleitung des Projekts.

Bielefeld, Mai 2007 Das Xprob-Forschungskonsortium
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Glossar

Im Bericht werden die nachfolgenden Begriffe in der angefiihrten Bedeutung verwandt.
In der Regel wurden dazu Definitionen aus entsprechenden Vorarbeiten (Anonym
2004, AUH 1995, BMU 2005, Fehr 2005, Risikokommission 2004, Schneider et al.
2004) dbernommen.

[Abschichtung, Stratifizierung] Aufteilung der Grundgesamtheit in verschiedene
Teilpopulationen (Strata), fir die jeweils ein eigenes Expositionsmodell
beschrieben wird. Bei Expositionsfaktoren erfolgt im Allgemeinen eine
Abschichtung nach Geschlecht und Altersklassen, wobei jeweils eine ei-
gene Verteilung dokumentiert ist.

[Aggregation] Zusammenfassung verschiedener Expositionen zu einer Gesamtexpo-
sition. Die Zusammenfassung kann uber verschiedene Medien, z.B. ein-
zelne Lebensmittel, oder langere Zeitspannen (Bezugszeitraum), z.B.
Jahre, erfolgen. Wird ein langerer Zeitraum mit vielen Einzelexpositionen
aggregiert betrachtet, spricht man von Makromodellierung, bei Betrach-
tung der Einzelereignisse von Mikromodellierung.

[Aggregationsniveau] Differenzierungsebene der Beschreibung von Exposition (Indi-
viduum in der zeitlichen Entwicklung, definierte Gruppen, Regionen und
Zeitraume).

[Altersgruppen] Abschichtung der Gesamtpopulation nach dem Alter. Als feinste Al-
tersaufteilung der Lebenszeit werden im Projekt bis zum Alter von vier
Jahren halbjahrliche Gruppen, von vier bis 20 Jahren jahrliche Gruppen
und weiter die Altersgruppen: 20-24, 25-34, 35-44, 45-54, 55-64 und Uber
65 Jahre verwandt.

[Anderson-Darling-Abstand] Abstandsmald zwischen empirischer und theoretischer
Verteilung. Dieses Malt gibt den mittleren Abstand zwischen den Vertei-
lungsfunktionen an und berucksichtigt die unterschiedliche Variation der
Werte der empirischen Verteilung. Differenzen bei zentralen Beobach-
tungen (grofRRe Varianz) haben geringeren Einfluss als Differenzen in den
Randbereichen der Verteilung (kleine Varianz).

[Arithmetisches Mittel] Durchschnittswert einer Stichprobe, der sich aus der Summe
aller Beobachtungen dividiert durch die StichprobengrofRe ergibt.

[Ausbreitungsmodell] Modell zur Beschreibung der Verbreitung eines Schadstoffes
innerhalb eines oder zwischen verschiedenen Umweltmedien.

[Auspragung] Wert, den eine Variable oder ein Merkmal annehmen kann. Die dis-
krete Variable Geschlecht kann entweder die Auspragung mannlich oder
weiblich besitzen.

[AuRere Exposition] Exposition am Aufnahmeorgan des Menschen. Angegeben wird
die Schadstoffmenge z.B. in der Atemluft, in den oral aufgenommenen
Stoffen (insbesondere in Nahrungsmitteln) oder an der Hautoberflache.
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[Bestimmtheitsmald, Determinationskoeffizient] Anteil der durch ein Modell erklar-
ten Varianz einer ZielgroRe. Fir die einfache lineare Regression zweier
GroRen entspricht das Bestimmtheitsmal® dem Quadrat des Pear-
son’schen Korrelationskoeffizienten.

[Beta-Verteilung] Zweiparametrige Familie von stetigen Verteilungen auf einem be-
schrankten Wertebereich (Trager) [Xmin, Xmax]. Die Form der Dichtefunktion
ist sehr flexibel und kann links-, rechtsschief oder symmetrisch sein. Die
stetige Gleichverteilung auf dem Trager [Xmin, Xmax] ist €benfalls eine spe-
Zielle Beta-Verteilung.

[Bevolkerungsbezogene Expositionsabschatzung] Methode der Expositionsab-
schatzung, die die Variation der Exposition innerhalb der Bevdlkerung
oder fur Teilpopulationen in Form von Verteilungen beschreibt. > Vertei-
lungsbasierte Expositionsabschatzung

[Bezugszeitraum, Bezugsintervall] Zeitspanne, Uber die die Exposition aggregiert
wird. In der Regel wird bei zeitlicher Aggregation die gemittelte Exposition
(Menge pro Zeit) und nicht die summierte angegeben. Je kirzer der Be-
zugszeitraum gewabhlt ist, desto mehr intraindividuelle Variation und indi-
viduelle Rhythmen (Tages-, Wochen- und Jahreszyklen) werden in der
Verteilung beschrieben. Der Bezugszeitraum sollte mindestens den Ex-
positionszyklus umfassen und somit passend zum Effekt gewanhlt sein.

[Binomial-Verteilung] Zweiparametrige Familie von diskreten Verteilungen, die die
Anzahl von Erfolgen bei der n-fachen unabhangigen Wiederholung eines
Versuchs mit zwei Auspragungen (Erfolg, Misserfolg) beschreiben. Die
Erfolgs-Wahrscheinlichkeit des einzelnen Versuchs wird haufig mit p be-
zeichnet.

[Biomonitoring] = Humanbiomonitoring

[Basale Metabolische Rate, BMR] Energie, die der Korper im Ruhezustand unter
Beibehaltung der korperlichen Funktionen verbraucht (Grundumsatz).
BMR wird u .a. beeinflusst durch Alter, Gewicht, Grofle, Geschlecht.

[Body Mass Index, BMI] Kérpermasse-Index: Verhaltnis von Kdrpergewicht (in kg)
zum Quadrat der Kérperhdhe (in m?). Der Body Mass Index korrigiert das
Kdrpergewicht bzgl. der Koérpergréfle und wird zur Klassifikation fr
Unter-, Normal- bzw. Ubergewicht benutzt.

[x?-Abstand] Abstandsmal zwischen empirischer und theoretischer Verteilung bei
endlichen, diskreten Auspragungen oder kategorisierten Variablen. Die-
ses Mal} wertet den Unterschied zwischen der Anzahl von Beobachtun-
gen und der theoretisch erwarteten Haufigkeit einer Auspragung oder in-
nerhalb einer Kategorie aus. Die quadratischen Unterschiede werden
dazu gewichtet aufsummiert. Bei stetigen Variablen hangt dieses Mal}
von der Wahl der Kategorien ab und wird daher nicht empfohlen.

[Cluster-Analyse] Der Begriff Clusteranalyse umfasst eine Gruppe von statistischen
Verfahren zur Gruppierung von Objekten bzw. Personen nach ihrer Ahn-
lichkeit. Die Definition von Ahnlichkeit (degree of similarity) (iber mehrere
Variablen (Dimensionen) stellt hierbei eines der kritischen Elemente dar.
Ziel des Verfahrens ist es, eine beschrankte Anzahl von in sich homoge-
nen Teilgruppen in der Gesamtpopulation zu identifizieren.
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[CTE-Wert] Durchschnittliche oder typische Auspragung in der Verteilung eines
Expositionsfaktors. Mehrere Lagemalie kdénnen als CTE-Wert genutzt
werden, so der durchschnittliche Wert (Erwartungswert, arithmetisches
Mittel), der mittlere Wert (Median), der haufigste Wert (Modus) oder auch
das geometrische Mittel der Verteilung. Der AUH bezeichnet den CTE-
Wert als ,wahrscheinlichen Fall“. Eine deterministische Expositionsab-
schatzung mit CTE-Werten der Einflussvariablen ergibt jedoch nicht not-
wendigerweise einen CTE-Wert flr die ZielgroRe. Die englische Bezeich-
nung lautet: Central Tendency Estimate (CTE).

[Default Werte] Standardannahmen fiir Expositionsfaktoren und Variablen in determi-
nistischen Expositionsabschatzungen.

[Deterministische Expositionsabschéatzung] Punktschatzung: Expositionsabschat-
zung, bei der im Expositionsmodell einzelne Werte (z.B. der CTE- oder
RME-Wert) fur die Einflussvariablen benutzt werden. Das Ergebnis einer
deterministischen Expositionsabschatzung ist ebenfalls ein einzelner
Wert fUr die ZielgrofRe der Modellierung.

[Dichte, Dichtefunktion] Darstellung einer Wahrscheinlichkeitsverteilung durch An-
gabe der Ableitung der Verteilungsfunktion. Die Werte der Dichtefunktion
sind stets nicht-negativ und beschreiben anschaulich die Intensitat, mit
der bestimmte Beobachtungen auftreten. Die Flache unter der Dichte-
kurve zwischen zwei Beobachtungen entspricht der Wahrscheinlichkeit
fir diesen Bereich. Dichtefunktionen werden im Allgemeinen mit f abge-
kdrzt und im Englischen mit ,probability density function (pdf)* bezeich-
net.

[Diskrete Variable], diskretes Merkmal: Eine Variable, die nur isolierte Werte anneh-
men kann. Der Wertebereich diskreter Variablen ist entweder endlich, wie
z.B. bei nominalen Auspragungen (Geschlecht: mannlich, weiblich) oder
abzahlbar, wie z.B. bei Anzahlen. Verteilungen diskreter Variablen
werden im Allgemeinen durch die Angabe der Wahrscheinlichkeit fir
einzelne Beobachtungen angegeben.

[Dosis-Wirkungsabschatzung] Quantitative Abschatzung des Gefahrdungspotentials
einer Noxe, z.B. in Form einer Dosis-Wirkungs-Beziehung. Die englische
Bezeichnung lautet: Dose Response Assessment.

[Dosis-Wirkungs-Beziehung] Funktionale Beziehung zwischen der quantitativ ge-
messenen Prasenz einer Noxe und der dadurch verursachten Wirkung
beim Zielorgan. Die englische Bezeichnung lautet: Dose Reponse Rela-
tionship.

[Dreiecksverteilung] Einparametrige Familie von stetigen Verteilungen auf einem be-
schrankten Wertebereich (Trager) [Xmin, Xmax]- Die Dichtefunktion hat Drei-
ecksform und steigt vom Minimum X, zum Modus linear an bzw. fallt da-
nach zum Maximum Xnax linear ab. Dreiecksverteilungen dienen zur gro-
ben Modellierung der Variation, wenn auf Grund weniger Informationen —
notwendig sind nur Angaben zum Minimum, Modus und Maximum -
keine genauere Beschreibung der Verteilung mdglich ist.
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[EinflussgroRen] Quantitative Angaben zur Bestimmung der ZielgréRe in einem Ex-
positionsmodell. Zu unterscheiden sind empirische GrofRen (Expositions-
faktoren, Messwerte etc.), Wertmalle (normative Bewertungen), Natur-
konstanten, Indexvariablen (zur Indizierung von Abschichtungen) und
Entscheidungsgréfien (zur Steuerung der Berechnung).

[Empirische Verteilung] Diskrete Gleichverteilung auf den empirischen Beobachtun-
gen. Die empirische Verteilung belegt jede Beobachtung mit der gleichen
Wabhrscheinlichkeit. Bei Simulationen gemal der empirischen Verteilung,
sogenannte stichprobenbasierte Simulation, treten als Replikationen nur
die urspriinglich beobachteten Daten auf. Werte unterhalb der minimalen,
oberhalb der maximalen bzw. zwischen den beobachteten Werten sind
nicht mdglich. Die englische Bezeichnung lautet: ,empirical distribution
function® (edf).

[Effekt] Folge der Einwirkung einer Noxe. Im Englischen: Effect.

[Erwartungswert] Theoretischer Mittelwert einer Verteilung, der sich als Grenzwert
des arithmetischen Mittels einer unendlich groRen Stichprobe ergibt.

[Evaluation] Uberpriifung der Validitat einer Expositionsmodellierung.

[Expertenurteile] Uber Verteilungen: Einschatzung von Experten zur Verteilung von
Expositionsfaktoren. Beim Fehlen von empirischen Datengrundlagen
kdnnen Expertenurteile diese ersetzen und zur Ableitung einer Verteilung
beitragen. Bei der Befragung von Experten zu quantitativen Gréflen sind
spezielle Regeln zu beachten. So sollte nur nach GréRen gefragt werden,
die aus eigener Erfahrung beobachtet wurden. Angaben sollten mit mittle-
ren Werten (Anker) beginnen und anschlieBend zu seltenen Werten
Ubergehen.

[Exposition] Das Ausgesetztsein des Schutzgutes gegeniber Schadstoffen oder No-
xen.

[Expositionsabschatzung] Quantitative Abschatzung der Exposition eines Indivi-
duums oder einer (Teil-)Population unter bestimmten Rahmenbedingun-
gen (Szenario). Die englische Bezeichnung lautet: Exposure Assess-
ment.

[Expositionsfaktor] Personenbezogene Variable in der Expositionsmodellierung, die
Einfluss auf die Hohe der Exposition derselben haben. Dies sind unter
anderem die Kontaktmdglichkeit, -haufigkeit und -dauer der betroffenen
Personen mit einem kontaminierten Umweltmedium. Die Bezeichnung
Expositionsfaktor riihrt vom Englischen ,exposure factor her.

[Expositionsmedium] Medium zur Aufnahme der Exposition in den Korper, z.B.
AulBenluft, Luft im Pkw, Innenraumluft bei inhalativer Aufnahme.

[Expositionsmodell] Formale Ubersetzung eines Expositionsszenarios in einen funk-
tionalen Zusammenhang oder einen Algorithmus zur Bestimmung der
ZielgroRe (abhangige GroRe) aus gegebenen Eingangsgrofien. In der
Regel wird ein Expositionsmodell durch eine mathematische Gleichung
beschrieben.
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[Expositionsmodellierung] Gesamtprozess aus Ubersetzung eines Szenarios in ein
Expositionsmodell, quantitative Beschreibung aller Einflussgréf3en, Be-
rechnung der ZielgréRe und Diskussion der verbliebenen Unsicherheit.

[Expositionspfad] Unterteilung der Exposition nach Art des aulleren Kontakts, d.h.
nach inhalativer, oraler oder dermaler Aufnahme. Die konkreten Kon-
taktmedien, wie z.B. AuRenluft, Luft im Pkw, die Innenraumluft bei inhala-
tiver Aufnahme bzw. die konkreten Lebensmittel bei oraler Aufnahme
heilRen Expositionsmedien.

[Expositionsprognose] > Prognosemodell

[Expositionszyklus] Ablauf einer expositionsbehafteten Handlung von ihrer Vorbe-
reitung, der eigentlichen Exposition und der folgenden Nachbereitung. Im
Englischen wird der Expositionszyklus mit ,stationary interval® bezeich-
net.

[Externe Validitat] Ubereinstimmung des abgeleiteten Expositionsfaktors bzw. der
prognostizierten Zielgrofke (Exposition) mit den tatsachlichen GréfRen in-
nerhalb der betrachteten Population. Die externe Validitat ist insbeson-
dere dann zu diskutieren, wenn das Expositionsmodell auf Daten beruht,
die nicht bei der zu betrachtenden Population erhoben wurden. Mdgliche
Falle sind die Verwendung alterer, regional-spezifischer oder auslandi-
scher Daten fur die Expositionsmodellierung.

[F-Verteilung] Familie von theoretischen Verteilungen auf den positiven reellen Zah-
len mit zwei Parametern. F-Verteilungen treten bei normalverteilten
Stichproben beim Vergleich zweier Varianzschatzungen auf.

[Gammaverteilung] Familie von theoretischen, rechtsschiefen Verteilungen auf den
positiven reellen Zahlen mit zwei Parametern. Die Gammaverteilung ist
eine libergeordnete Verteilungsfamilie und enthélt die x> und Exponen-
tialverteilungen als einparametrige Unterverteilungen.

[Generalisierte F-Verteilung] Familie von theoretischen Verteilungen auf den positi-
ven reellen Zahlen mit vier Parametern (m4,m,, A, p). Die generalisierte F-
Verteilung ist eine Ubergeordnete Verteilungsfamilie und enthalt die F-,
Gamma-, Weibull-, Log-Normal-, Log-Logistische-, ¥*>- und Exponential-
verteilungen als Unterverteilungen. Die GF-Verteilung ist immer uni-
modal, d.h. die Dichte besitzt nur ein Maximum. Die vier Parameter sor-
gen fir eine groRe Flexibilitat, d.h. die Verteilung kann rechtsschief, links-
schief oder (anndhernd) symmetrisch sein. Die Varianz kann beliebig
grold werden und sogar den Wert unendlich annehmen. Auch Datensatze
mit vielen, extremen Werten, d.h. Beobachtungen, die weit entfernt vom
zentralen Bereich liegen, kénnen mit der GF-Verteilung gut modelliert
werden. Die zugehorige Verteilungsfunktion Fge entspricht der einer F-
Verteilung mit 2m,y und 2m, Freiheitsgraden und transformiertem Argu-
ment.

[Gefahrdungspotential] Inharentes Potential eines Schadstoffes oder Expositions-
faktors einen Schaden hervorzurufen (unabhangig von der Exposition).
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[Geometrisches Mittel] Geometrischer Mittelwert einer positiven Stichprobe der
Grofle N, der sich aus der N-ten Wurzel aus dem Produkt aller Be-
obachtungen ergibt. Das geometrische Mittel einer positiven Stichprobe
ist immer kleiner als das arithmetische.

[Gesundheitsberichterstattung] Systematische Darstellung und Analyse des Ge-
sundheitszustandes einer Bevolkerung, mdéglicher Gesundheitsgefahr-
dungen und der gesundheitlichen Versorgungssituation.

[Gesundheitsvertraglichkeitsprifung] Kombination von Verfahren, Methoden und
Werkzeugen, mit denen sich vorgesehene Strategien, Programme oder
Projekte hinsichtlich ihrer gesundheitlichen Auswirkungen und deren
Verteilung in der Bevdlkerung beurteilen lassen. Im Englischen: Health
Impact Assessment.

[Haufigkeiten, Haufigkeitsverteilung] - Verteilung

[Handlungsoption] Varianten von Handlungen, die den gleichen Zweck erflllen, ein-
schlieBlich der Variante des Nichthandelns. Die verschiedenen Optionen
im Falle des Handelns werden als MalRnahmeoptionen bezeichnet.

[Heterogenitat, Verschiedenheit] Teil der realen Variation, der durch eine Abschich-
tung im Modell bertcksichtigt wird. Die einzelnen Strata der Abschichtung
sind verschieden und werden deshalb mit einem jeweils separaten Teil im
Expositionsmodell berlicksichtigt. Zur Stratifizierung muss eine erkla-
rende Variable bekannt sein, nach der abgeschichtet wird.

[Hintergrundbelastung] Belastung durch einen Schadstoff auf Grund naturlicher, d.h.
auch ohne die unmittelbare Intervention des Menschen vorhandener,
Konzentrationen.

[Human-Biomonitoring, HBM] Human-Biomonitoring ist ein Werkzeug der gesund-
heitsbezogenen Umweltbeobachtung. Im Human-Biomonitoring werden
menschliche Korperflissigkeiten und -gewebe untersucht, um ihre Be-
lastung mit Schadstoffen zu bestimmen.

[Inhaltliche Validitat] - Konstruktvaliditat.

[Innere Exposition] Die in den Kdérper aufgenommene — resorbierte — dul3ere
Exposition.

[Interne Validitat] Ubereinstimmung des abgeleiteten Expositionsfaktors bzw. der
prognostizierten ZielgroRe (Exposition) mit den tatsachlichen GroéRen in-
nerhalb der Studienpopulation. Die interne Validitat ist insbesondere dann
zu diskutieren, wenn die Expositionsfaktoren nicht direkt gemessen wer-
den konnten, sondern nur Uber Hilfsannahmen, ErsatzgroRen (Surrogat-
daten) oder Selbstangaben in Fragebdgen erhoben wurden. Insbeson-
dere systematische Verzerrungen sollten quantitativ abgeschatzt und zur
Korrektur der Ableitungen verwandt werden.

[Interquartilabstand, Interquartilspanne] Differenz zwischen dem 75%- und 25%-
Quantil einer Verteilung. Der Interquartilabstand gibt die Spannweite der
mittleren 50% der Daten an und ist ein robustes Mal fir die Variation.

[Intervallskalierte Variable] bzw. Merkmale: Variable mit Auspragungen, die eine In-

terpretation von Differenzen bzw. Abstanden erlauben. Zum Beispiel ist
der Body Mass Index (BMI) ein intervallskaliertes Merkmal.
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[Iteration] Wiederholung eines Algorithmus bis zum Erreichen eines Zielkriteriums
(Konvergenz), z.B. das wiederholte Ziehen von Replikationen bis zum Er-
reichen einer stabilen Zielverteilung in einer Monte Carlo-Simulation.

[Kategorie] Zusammenfassung mehrerer Auspragungen einer Variablen bzw. eines
Merkmals zu einem Wert, der Kategorie. An Stelle des gemessenen Al-
ters werden zum Beispiel in Abschichtungen Alterskategorien, wie 25 - 34
Jahre benutzt.

[Kategoriale Variable] bzw. Merkmale: Variable, deren Auspragungen Kategorien ei-
ner zu Grunde liegenden Variablen sind.

[KenngroRen] einer Verteilung: Verschiedene quantitative GrofRen, die jeweils be-
stimmte Eigenschaften einer Verteilung beschreiben. KenngréfRen zur
Beschreibung der zentralen Tendenz einer Verteilung sind der Erwar-
tungswert (arithmetisches Mittel), das geometrische Mittel oder der Me-
dian. Die Variation wird Uber die KenngroRen Standardabweichung,
Interquartilabstand oder Varianz beschrieben. Weitere Kenngrofien sind
die Schiefe oder die Quantile.

[Kbrperlast] Unter der Korperlast wird die innere Exposition einer Person verstanden;
sie wird in der Regel auf eine Masse oder ein Volumen angegeben [ z. B.
Mg Substanz / L Blut, ug Substanz / g Fettgewebe).

[Kolmogorov-Smirnov-Abstand] Misst die maximale Differenz zwischen empirischer
und theoretischer Verteilungsfunktion. Die Genauigkeit der Abschatzung
der theoretischen Wahrscheinlichkeit eines Intervalls durch die empiri-
sche entspricht dem zweifachen Kolmogorov-Smirnov-Abstand. Der ma-
ximale Abstand, der den KS-Wert bestimmt, liegt im Allgemeinen im zen-
tralen Bereich der Verteilung.

[Kombinierte Expositionen] Expositionen aus verschiedenen Lebensbereichen, wie
z.B. Expositionen aus der Umwelt, von Verbraucherprodukten bzw. am
Arbeitsplatz.

[Konfidenzintervall] Bereich um den geschatzten Parameter oder die geschatzte
KenngrélRe einer Verteilung, so dass die empirische Beobachtung nicht
im Widerspruch zu den Werten im Intervall steht. Der Bereich halt das
Konfidenzniveau 1-a ein, wenn mit der Wahrscheinlichkeit 1-o. der wahre
Parameter oder die wahre Kenngrof3e im zur Beobachtung gehdrenden
Konfidenzbereich liegen.

[Konstruktvaliditat] Gultigkeit des Expositionsmodells als Ganzes. Dies beinhaltet die
Vollstandigkeit (inhaltliche Validitat), den korrekten Zusammenhang
(strukturelle Validitat), die Angemessenheit der Aggregation und Ab-
schichtung sowie die Richtigkeit der Verteilungen der EinflussgréRen.

[Konvergenz] Ende einer lteration bei Erreichen des Konvergenzkriteriums.

[Konvergenzkriterium] Zielkriterium einer Iteration, das bei Erreichen zur Beendigung
der lteration fUhrt (Konvergenz). Ein Konvergenzkriterium von 0,5% in
einer @RISK-Simulation besagt, dass nach Abschluss einer Simulation
bei der letzten Erhdhung der Anzahl der Replikationen keine weitere An-
derung aufgetreten ist, die zu einer mehr als 0,5%-igen Korrektur der be-
trachteten Kenngrof3en fihrte.
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[Korrelation] Zusammenhang, Assoziation, bzw. Abhangigkeit zwischen mehreren
Variablen bzw. Merkmalen. Zur Beschreibung der Korrelation dienen ver-
schiedene Korrelationsmalie.

[Kriterienorientierte Validitat] Giltigkeit eines Expositionsmodells im Hinblick auf die
Richtigkeit der damit erzielten Prognose.

[Kumulative Verteilung] - Verteilungsfunktion
[Lageparameter] - Zentrale Tendenz

[Latin-Hypercube-Simulation] Simulationsmethode, bei der durch Festlegung von
Randbedingungen eine gleichmafige Verteilung der simulierten Werte
Uber den gesamten Bereich erreicht wird. Dieses Verfahren fihrt zu ver-
besserter Konvergenz.

[Leitstudie] Datenquelle, die auf Grund ihrer Qualitat nach festen Beurteilungskrite-
rien besonders fir die Verwendung in Expositionsabschatzungen
empfohlen wird (vgl. US EPA 1997). Die englische Bezeichnung lautet:
Key study.

[Likelihood-Quotient] Verhaltnis der geschatzten Werte der Dichtefunktionen an der
Stelle der empirischen Beobachtungen aus einer Ubergeordneten Vertei-
lungsfamilie und einer ihrer Unterfamilien. Der Likelihood-Quotient ist ein
MaR fiir den Gliteverlust in der Verteilungsanpassung beim Ubergang
von der Ubergeordneten zur einfachen, untergeordneten Familie von
Verteilungen.

[Log-logistische Verteilung] Familie von theoretischen, rechtsschiefen Verteilungen
auf den positiven reellen Zahlen mit zwei Parametern. Die Log-
logistischen Verteilungen ahneln den Lognormalverteilungen, erlauben
aber noch extremere obere Quantile. Die Varianz kann flr spezielle log-
logistische Verteilungen auch unendlich grof3 sein.

[Lognormalverteilung] Familie von theoretischen, rechtsschiefen Verteilungen auf
den positiven reellen Zahlen mit zwei Parametern. Die logarithmierten
Werte sind normalverteilt mit Mittelwert u und Standardabweichung . Die
Lognormalverteilung ist Grenzverteilung unendlicher, unabhangiger
Produkte und wird als Konvention haufig zur Modellierung von Konzen-
trationen und WachstumsgroRen verwandt. Die oberen Quantile sind
groRBer als bei vergleichbaren Weibull- und Gamma-Verteilungen (mit
gleichem Erwartungswert und gleicher Varianz).

[Maximum-Likelihood-Methode] Methode zur Schatzung der Parameter einer theo-
retischen Verteilung. Berechnet werden die Parameter der Verteilung, die
die empirischen Beobachtungen mit der groRten Wahrscheinlichkeit er-
zeugen wurden.

[Median]  50%-Quantil oder mittlerer Wert der nach GréRe der Auspragungen
geordneten Stichprobe. Bei einer Stichprobengréf’e von 101 ist es der
51.-grolkte Wert, d.h. Uber 50% der Stichprobe besitzt Werte kleiner
gleich oder gréRer gleich dem Median.

[Medium] - Expositionsmedium

[Merkmal] - Variable
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[Metabolisierung] Chemische Umwandlung von Stoffen in einem Organismus (Stoff-
wechsel).

[Metrische, stetige oder kontinuierliche Variable] bzw. Merkmale: Variable mit kon-
tinuierlichen Auspragungen, die beliebig fein messbar sind und zumindest
prinzipiell jeden Wert oder Zwischenwert annehmen kénnen. Beispiele
sind das Koérpergewicht und die Kérperhdhe.

[Mittelwert] - Arithmetisches Mittel, > Geometrisches Mittel
Der Mittelwert einer Verteilung heillt auch > Erwartungswert.

[Modalwert] Haufigste Auspragung einer Variablen innerhalb einer Stichprobe. Bei
Verteilungen heillt der Modalwert Modus.

[Modell] - Expositionsmodell
[Modellevaluation] - Evaluation

[Modus] Auspragung mit maximalem Wert der Dichtefunktion einer Verteilung. Be-
sitzt die Dichte nur ein Maximum, wird die Verteilung unimodal genannt.
Bei mehreren lokalen Maxima spricht man von einer multimodalen Ver-
teilung.

[Momenten-Methode] Methode zur Schatzung der Parameter einer theoretischen
Verteilung. Berechnet werden die Parameter der Verteilung, so dass die
KenngréRen (Momente) der theoretischen Verteilung mit den entspre-
chenden KenngroRen der Stichprobe (bereinstimmen. Die geschatzten
Parameter aus der Momenten-Methode weisen haufig eine hohere Unsi-
cherheit auf als bei der Maximum-Likelihood-Methode.

[Monitoring, Monitoringprogramm] Kontinuierliche, empirisch fundierte Beobach-
tung der Folgewirkungen von Expositionen gegeniiber Noxen sowie der
Situation nach Einleitung risikoreduzierender MalRnahmen.

[Monte Carlo-Simulation] Erzeugung von Replikationen eines Expositionsmodells.
Bei der Monte Carlo-Simulation werden an Stelle realer Einflussfaktoren
im Computer entsprechend verteilte Pseudozufallszahlen in das Exposi-
tionsmodell eingesetzt, um die Verteilung der ZielgréRe zu approximie-
ren. Spezielle Algorithmen, wie z.B. die Latin-Hypercube-Simulation, stei-
gern die Effizienz der Berechnungen.

[Multimodale Verteilung] - Modus

[Nominalskalierte Variable] bzw. Merkmale: Diskrete Variable mit nur namentlich
unterscheidbaren Auspragungen, die keine inhaltlich begriindeten Zah-
lenwerte sind und nicht angeordnet werden kdnnen. Zum Beispiel ist das
Geschlecht eine nominalskalierte Variable.

[Normalverteilung] Familie von theoretischen, symmetrischen Verteilungen auf den
gesamten reellen Zahlen mit zwei Parametern. Die Normalverteilung ist
Grenzverteilung unendlicher Durchschnitte von unabhangigen Wieder-
holungen.
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[Noxe] Stoffe und Faktoren aus der Umwelt, welche Organismen schadigen kén-
nen. Dazu gehéren sowohl chemische Schadstoffe, physikalische Fakto-
ren, wie Larm und Strahlung, und mikrobiologische Faktoren, wie Bakte-
rien, Pilze und Viren, sowie im weiteren Sinn auch soziale Faktoren, wie
'Crowding' oder sozialer Stress.

[Ordinalskalierte Variable] bzw. Merkmale: Sortierbare Variable mit innerer Ordnung.
Mit ordinalskalierten Variablen kann aber nicht gerechnet werden, d.h.
auch Differenzen sind nicht interpretierbar. Haufigkeitsfragen mit vor-
gegebenen Kategorien sind Beispiele fir ordinalskalierte Variablen.

[Panel] Regelmafige Untersuchung einer festen reprasentativen Personen-
gruppe auf evt. unterschiedliche Fragestellungen.

[Parameter] Statistische Kenngrofie einer Verteilung, die zur Spezifizierung einer
einzelnen Verteilung innerhalb einer Verteilungsfamilie bendtigt wird.
Konkrete Normalverteilungen werden in der Regel Uber ihren Mittelwert p
und die Varianz o? als Parameter spezifiziert. Die bendtigte Anzahl an
Parametern einer Verteilungsfamilie ist konstant und ein Mal} fur die
GroRe der Verteilungsfamilie. Allerdings gibt es haufig unterschiedliche
Parametrisierungen fur eine Verteilungsfamilie.

[Parametrische Verteilung] = Theoretische Verteilung

[PBPK-Modelle] Physiologisch basierte pharmakokinetische Modelle beschreiben
stoffspezifisch das Verhalten eines Stoffes im Organismus, inklusive der
Gewebekonzentrationen in verschiedenen Zielorganen.

[Perzentil] - Quantil
[Pfad] - Expositionspfad

[Poisson-Verteilung] Familie von theoretischen, diskreten Verteilungen auf den na-
tirlichen Zahlen und Null mit einem Parameter. Die Poisson-verteilten
Zufallsvariablen geben die Anzahl seltener, unabhangiger Ereignisse in
einem festen Zeitintervall mit konstanter Intensitat A (Parameter) an. Die
Zeit zwischen den Ereignissen ist exponentialverteilt. Zum Beispiel kann
die Anzahl der verspeisten Eier pro Woche mit Hilfe einer Poisson-Ver-
teilung modelliert werden.

[P-P-Plot] Grafische Darstellung zur Beurteilung der Glite der Anpassung einer
theoretischen Verteilung an empirische Daten. Aufgetragen werden flr
alle Beobachtungen die Werte der empirischen Verteilungsfunktion gegen
die theoretisch abgeschatzten. Die Anpassung ist ideal, falls alle Punkte
des Plots auf der Diagonalen liegen. Der P-P-Plot verdeutlicht
insbesondere Unterschiede bei der Anpassung im mittleren Bereich der
Verteilung.

[Pravalenz] Die relative Haufigkeit des Auftretens eines Attributes (hier: Expositions-
ereignisse) in einer definierten Bevolkerungsgruppe zu einem
festgelegten Zeitpunkt bzw. in einem Beobachtungsintervall wird als
Expositionspravalenz bezeichnet.

[Praventionsansatze] Bestimmung geeigneter Werte der Eingangsvariablen zur Er-

reichung eines gewlnschten Sollwertes der Zielgrofle (Exposition) bei
Kenntnis des Zusammenhangs (Expositionsmodell).
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[Prazision] Genauigkeit des zur Erfassung einer Variablen oder eines Expositions-
faktors verwendeten Verfahrens. Zur Beschreibung der Préazision sind
Angaben zur Messgenauigkeit, zur Nachweis- und Erfassungsgrenze
sowie zur internen Validitdt notwendig. Zu unterscheiden sind
systematische Verzerrungen von zufélligen Fehlern sowie die Prazision
bei Messwiederholungen (Reliabilitat) und Vergleichsmessungen.

[Prioritdtensetzung, Priorisierung] Festlegung der Reihenfolge der zur Risikoab-
schatzung anstehenden Szenarien, Schadstoffe und Expositionsfaktoren
nach Wichtigkeit und Dringlichkeit.

[Probabilistische Expositionsabschatzung] - Verteilungsbasierte Expositionsab-
schatzung.

[Prognosemodell] Prognose einer modellierten ZielgréRe (Exposition) aus der Kennt-
nis der Eingangsvariablen und des Zusammenhangs (Expositionsmodell).

[Prognosegite, -kenngrofRen] Kenngrélien zur Beschreibung der Gite einer Prog-
nose zur Uberschreitung eines Referenzwertes (klassifizierte Daten). Die
Sensitivitat beschreibt den Anteil der realen Referenzwertliberschreitun-
gen bei entsprechender Prognose, die Spezifitdt den Anteil der realen
Referenzwertunterschreitungen bei entsprechender Prognose. Weitere
KenngréRen sind die positiven bzw. negativen, pradiktiven Werte, der
Youden-Index und der Korrektheitsgrad. Fur einen variablen
Referenzwert ergeben sich die ROC-Kurven (Reciever-Operating-
Characteristics) mit der AUC (Area Under Curve) als Maly fir die
prognostische Gesamtgute.

[Public Use File, PUF] Daten einer Erhebung zur 6ffentlichen (engl. public use) bzw.
zur fachoffentlichen, wissenschaftlichen (engl. scientific use) Nutzung,
d.h. insbesondere zur Durchfuhrung von Sekundaranalysen.

[Punktmasse auf Null, PMZ] Kombination einer stetigen Verteilung mit einer zusatzli-
chen diskreten Wahrscheinlichkeit pg auf dem Wert Null, der Punktmasse
auf Null. Bei Verteilungen mit Punktmasse auf Null nimmt die Variable
oder der Expositionsfaktor mit Wahrscheinlichkeit po den Wert Null an
oder mit Wahrscheinlichkeit (1-po) einen Wert gemal der stetigen Vertei-
lung. Typische Anwendungsfelder sind Erndhrungsgewohnheiten, wobei
die Punktmasse auf Null fir den Anteil der Nie-Verzehrer und die Vertei-
lung flur die Lebensmittelaufnahme der Verzehrer steht.

[Punktschatzer] Geschatzter Wert flr eine Kenngrdl3e oder einen Parameter einer
Verteilung. Der Punktschatzer gibt nach statistischen Kriterien den besten
Wert fir die KenngréfRe oder den Parameter an. Soll zusatzlich die Unsi-
cherheit der Schatzung beschrieben werden, ist z.B. das Konfidenzinter-
vall zu berechnen.

[Q-Q-Plot] Grafische Darstellung zur Beurteilung der Glte der Anpassung einer
theoretischen Verteilung an empirische Daten. Aufgetragen werden fir
alle Beobachtungen die empirischen Quantile gegen die theoretisch ge-
schatzten. Die Anpassung ist ideal, falle alle Punkte des Plots auf der
Diagonalen liegen. Der Q-Q-Plot verdeutlicht insbesondere Unterschiede
bei der Anpassung in den Randbereichen der Verteilung.
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[Quantil] Das p-Quantil g, ist der (kleinste) Wert der unabhéngigen Variable, bei
dem die Verteilungsfunktion den Funktionswert p (oder grof3er) annimmt.
Die Quantile kdnnen in der Regel durch Umkehrung der Verteilungsfunk-
tion berechnet werden. Beobachtungen unterhalb oder gleich dem p-
Quantil treten mit einer Wahrscheinlichkeit (groRer) p auf, Werte oberhalb
oder gleich dem p-Quantil treten mit einer Wahrscheinlichkeit (groRer) 1-p
auf. Wird die Wahrscheinlichkeit p in Prozent angegeben, spricht man
auch von Perzentilen.

[Qualitatsscore] Kennzahl zur Anordnung und Klassifikation der Qualitat verschiede-
ner Datensatze.

[Rechteck-Verteilung] Die stetige Verteilung auf einem beschrankten Wertebereich
(Trager) [Xmin, Xmax], bei der jeder Wert zwischen Xn,i, und Xmax die gleiche
Wahrscheinlichkeit besitzt. Die Dichtefunktion hat Rechteckform. Recht-
eckverteilungen dienen zur groben Modellierung der Variation, wenn
auller zu den Angaben von Minimum und Maximum keine weiteren In-
formationen zur Verteilung gemacht werden kdnnen.

[Referenzwert] Qualitative oder quantitative GroRRe, die zum Vergleich herangezogen
werden kann.

[RefXP] Das von der Projektgruppe gewahlte Akronym fur die Datenbank
.Reference values for eXPosure factors® und das zugehoérige Programm.

[Regression] Schatzung unbekannter Parameter einer Modellgleichung durch Mini-
mierung des mittleren, quadratischen Abstands zwischen prognostizierter
und tatsachlicher Beobachtung bei gegebenen Werten der Einfluss-
variablen.

[Resampling] = stichprobenbasierte Simulation

[Restrisiko] Risiko, das bei Unterschreiten als so unbedeutend angesehen wird, dass
keine weiteren MaRnahmen zur Minderung des Risikos erforderlich er-
scheinen, z.B. ein Risiko, das so gering ist, dass es vernachlassigt wer-
den kann.

[Replikation] In einer Monte Carlo-Simulation erzeugte Auspragung einer Einfluss-
variablen oder eines Expositionsfaktors. Im Computer werden Replikatio-
nen der Einflussvariablen mit Hilfe von transformierten Pseudo-Zufalls-
zahlen erzeugt. Die Verteilung der Replikationen entspricht dabei der
Verteilung der Einflussvariablen oder des Expositionsfaktors.

[Risiko] Wahrscheinlichkeit des Auftretens von schadlichen Wirkungen in einer
Gruppe von Exponierten unter bestimmten Rahmenbedingungen (Szena-
rien).

[Risikoabschatzung] Prozess von der Identifizierung und Abschatzung des Gefahr-
dungspotenzials Uber die Expositionsabschatzung bis zur quantitativen
Charakterisierung von Risiken. Die englische Bezeichnung lautet: Risk
Assessment.

[Risikoanalyse] - Risikobewertung
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[Risikobewertung] Die Risikobewertung enthalt als wesentliche Komponenten die
Schlussfolgerungen der Risikoabschatzung und die Ubersetzung des Ri-
sikos in gesellschaftliche Wertkategorien. Die Risikobewertung ist der
malfgebliche Beitrag zur Feststellung von Handlungsbedarf. In ihr voll-
zieht sich der Ubergang von der eher kognitiv gepragten Risikoabschét-
zung zum eher durch Wertungen gepragten Risikomanagement. Im Eng-
lischen: Risk Evaluation.

[Risikokommunikation] Interaktiver Prozess des Austausches von Informationen und
Meinungen zu Risiken zwischen wissenschaftlichen Experten, Risikoma-
nagern (Behérden) und der Offentlichkeit (Betroffene, Interessengruppen
etc.).

[Risikomanagement] Prozess von der Identifikation und Auswahl der MaRnahmen
Uber die Umsetzung bis zur Evaluation von Malinahmen.

[Risikoregulierung] Gesamtprozess der Risikoabschatzung, des Risikomanagements
und der Risikokommunikation. Im Englischen: Risk Analysis, Risk Regu-
lation.

[RME-Wert] Ungunstige Auspragung in der Verteilung eines Expositionsfaktors. Nach
der US EPA (1996) entspricht dem RME-Wert das 95%-Quantil (respek-
tive das 5%-Quantil) einer Verteilung. Haufig werden auch andere Quan-
tile oder nicht formal definierte, unglnstige Werte benutzt. Eine Festle-
gung des ungunstigsten Falls — im Sinne vom Maximum der Verteilung in
der Population — ist im Allgemeinen nicht mdglich. Eine deterministische
Expositionsabschatzung mit RME-Werten ergibt nicht notwendigerweise
einen RME-Wert fur die Zielgrofle. Die englische Bezeichnung lautet:
Reasonable Most Exposed.

[Schaden] Negativ bewertete Folge eines Schadstoffes, eines Risikofaktors, eines
Ereignisses oder einer Handlung.

[Schiefe] Malzahl zur Angabe der Unsymmetrie der Dichtefunktion einer Vertei-
lung. Bei positiver Schiefe verlauft die Dichtekurve links steil an und
rechts flach (schief) aus.

[Schiefekoeffizient] Verhaltnis aus Schiefe und Standardabweichung zur Potenz 3.
Der Schiefekoeffizient ist dimensionslos und korrigiert die Schiefe um die
Standardabweichung.

[Schutzgruppe, Schutzgut] Objekte bzw. Personen, die geschiitzt werden sollen,
z.B. Kinder.

[Schutzniveau, Schutzziel] Umfang des angestrebten Schutzes im Hinblick auf das
angestrebte Schutzniveau im Sinne von: Wie sicher ist sicher genug?

[Screening] Durchflihrung einer Sensitivitatsanalyse mit groben Beschreibungen der
Verteilungen der Einflussfaktoren. Mit Hilfe von Screeningverfahren sol-
len vor Beginn der Modellierung bedeutsame Einflussgrofien oder Expo-
sitionsfaktoren bestimmt werden, fir die entsprechend genaue Informa-
tionen vorliegen missen.
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[Sensitivitat] Gutekriterium flr Prognosemodelle: Bedingte Wahrscheinlichkeit des
Auftretens eines kritischen Ereignisses (z.B. einer Normwertlberschrei-
tung), wenn ein positiver Test (eine Uberschreitung eines kritischen
Wertes durch den Pradiktor aus dem Expositionsmodell) gegeben ist. Der
Wert soll méglichst hoch sein, um reale Expositionsspitzen auch richtig
vorherzusagen.

[Seed] Startzahl der Folge von Pseudozufallszahlen in einer Monte Carlo-
Simulation. Durch Festlegung einer Startzahl (Seed), des Algorithmus
und der Anzahl an Replikationen ist eine Monte Carlo-Simulation deter-
miniert und kann wiederholt und ihre Ergebnisse verifiziert werden.

[Sensitivitdtsanalyse] Bestimmung des Einflusses einzelner Eingangsvariablen auf
die Variation der Zielgrof3e. Sensitivitdtsmalie beschreiben den Anteil ei-
ner Eingangsvariablen an der Varianz der ZielgréRe. Sensitivitatsmale
basieren auf einer Vereinfachung des Modells mit Hilfe verschiedener
Verfahren zur Reduktion der Komplexitat.

[Simulation] = Monte Carlo-Simulation

[Spannweite, Spanne] Differenz zwischen dem Maximum und Minimum einer Stich-
probe. Bei Verteilungen mit unbeschranktem Wertebereich (Trager) ist
die Spannweite keine Kenngrdélie der Verteilung und beschreibt deshalb
nur eine Eigenschaft der Stichprobe. Mit wachsender StichprobengréfRe
wachst auch die Spannweite der Stichprobe an. Die englische Bezeich-
nung lautet: Range.

[Spezifitat] Gutekriterium fir Prognosemodelle: Bedingte Wahrscheinlichkeit des
Ausschlusses einer Normwertliberschreitung, wenn keine Uberschreitung
eines kritischen Wertes durch den Pradiktor aus dem Expositionsmodell
gegeben ist. Der Wert der ,wahren negativen Rate® soll mdglichst hoch
sein, um die Anzahl von ,falscher Alarm“-Ereignissen niedrig zu halten.

[Standardabweichung] Malzahl zur Angabe der Variation einer Verteilung. Die
Standardabweichung ist die Wurzel aus der Varianz und besitzt damit die
gleiche Einheit wie die Beobachtungen.

[Statistische Kenngré3en] = KenngréfRen

[Stetige Variable] Eine Variable, die zumindest prinzipiell jeden beliebigen Wert in-
nerhalb eines Bereichs annehmen kann. In der Regel sind gemessene
Grofien stetige Variablen.

[Stichprobe, StichprobengréRe] Teilmenge der Grundgesamtheit oder Population,
die zur Erhebung von Expositionsfaktoren benutzt wird. Eine zufallig ge-
zogene, ausreichend grofRe Stichprobe ist reprasentativ fur die Grundge-
samtheit, d.h. besitzt die annahernd gleiche Verteilung fir die Exposi-
tionsfaktoren. Werden einzelne Merkmale der Stichprobe denen der
Grundgesamtheit rechnerisch angeglichen, spricht man von Standardisie-
rung oder gewichteten Stichproben. Die Anzahl der Beobachtungen — die
StichprobengroRe — ist ein gutes Mald fur die Genauigkeit der Schatzun-
gen und abgeleiteten Verteilungen.
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[Stichprobenbasierte Simulation] Probabilistische Expositionsabschatzung, bei der
als Verteilung der Einflussvariablen die empirische Verteilung einer
Stichprobe benutzt wird. Es werden jeweils Erhebungseinheiten der
Stichprobe mit Zurlcklegen gezogen. Dadurch bleibt die Korrelation ver-
schiedener Variabler der Erhebungseinheiten in der Simulation erhalten.
Die englische Bezeichnung lautet: Resampling.

[Stratifizierung] - Abschichtung.

[Strukturelle Validitat] Der Grad der sachgerechten Abbildung der realen Exposi-
tionsbedingungen durch ein System von Modellgleichungen > Konstrukt-
validitat.

[Survey] Erhebung einer Stichprobe zur Beantwortung einer bestimmten
Fragestellung.

[Szenario] Lebens- und Handlungsrahmen, innerhalb dessen eine Schadstoffexposi-
tion fur die Betroffenengruppe betrachtet wird. Die Beschreibung eines
Expositionsszenarios erfolgt in der Regel qualitativ durch Angabe der
Rahmenbedingungen fur die mdgliche Exposition einer Population.

[Theoretische Verteilung / Verteilungsfamilie] Eine unter vereinfachenden Grund-
annahmen abgeleitete Verteilung zur Beschreibung von Variation oder
Unsicherheit einer EinflussgréfRe im probabilistischen Modell. Die not-
wendigen Angaben zur Festlegung einer bestimmten theoretischen Ver-
teilung aus der Verteilungsfamilie heilen Parameter. Zur Festlegung ei-
ner bestimmten Lognormalverteilung werden zwei Parameter bendétigt.
Diese kénnen das arithmetische Mittel und die Standardabweichung der
zu Grunde liegenden Normalverteilung — aber auch zwei Quantile der
Lognormalverteilung — sein. Die Anzahl der Parameter ist ein Anhalts-
punkt fur die Flexibilitat der Verteilungsfamilie.

[Toxikokinetik] Verhalten von toxischen Stoffen im Organismus. Dies umfasst die
Resorption, die Verteilung in verschiedenen Organen / Geweben / Zellen,
die metabolische Umwandlung (Stoffwechsel, Biotransformation), die
Speicherung in bestimmten Kompartimenten und die Exkretion. Die
Toxikokinetik ist ausschlaggebend fir die Konzentration eines
Schadstoffes am Wirkort.

[Ungunstigster Fall] > RME-Wert.
[Unimodale] Verteilung: - Modus

[Unsicherheit] Variabilitat bei der Bestimmung einer prinzipiell fixierten GréRe, z.B.
durch Mess- oder Schatzfehler. Das Ausmal’ der Unsicherheit I&sst sich
zumindest prinzipiell durch Erkenntnisgewinn reduzieren. Die englische
Bezeichnung lautet: Uncertainty.

[Unsicherheitsanalyse, 2-dimensionale verteilungsbasierte Modellierung] Quan-
titative Betrachtung von Variation und Unsicherheit in einer Analyse.
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[Variable] oder Merkmal: Beobachtbare bzw. messbare Eigenschaft, an Hand derer
die Individuen einer Population oder Elemente einer Grundgesamtheit
beschrieben und unterteilt werden kdnnen. Aus der Eigenschaft der In-
konstanz einer Variablen ergibt sich die Notwendigkeit, diese mit Hilfe ei-
ner Verteilung zu beschreiben. Die Variabilitdt kann durch reale Unter-
schiede (z.B. durch Variation innerhalb der Population) oder Unsicherheit
(z.B. durch Mess- oder Schatzfehler im Experiment) begrindet sein. Die
Werte einer Variablen heilRen Auspragungen.

[Variabilitat] Zusammenfassung samtlicher Inkonstanz einer GroRRe, wie Verschie-
denheit (Heterogenitat), Variation und Unsicherheit. Im Englischen: Vari-
ability.

[Varianz]  Malzahl zur Angabe der Variation einer Verteilung. Die Varianz gibt die
mittlere quadratische Abweichung der Beobachtungen vom Erwartungs-
wert an. Die Wurzel der Varianz heif3t Standardabweichung.

[Variation] Variabilitat, die dadurch entsteht, dass eine GroRRe unter verschiedenen
Rahmenbedingungen untersucht wird. Dies sind in der Regel reale Un-
terschiede in Zeit und Raum. Die Variation beschreibt eine Eigenschaft
der Grundgesamtheit (Population) und lasst sich nicht durch Erkenntnis-
gewinn reduzieren. Eine Reduktion tritt nur bei einer Einschrankung der
Grundgesamtheit ein, z.B. die Betrachtung einer Teilpopulation. Im Engli-
schen: Variation. [3]

[Variationskoeffizient] Verhaltnis von Standardabweichung zum Erwartungswert. Der
Variationskoeffizient ist dimensionslos und korrigiert die Standardabwei-
chung um den Erwartungswert.

[Verallgemeinerte F-Verteilung] - Generalisierte F-Verteilung

[Verhaltnisskalierte Variable] bzw. Merkmale: Intervallskalierte Variable mit inhaltlich
begrindetem Nullwert. Bei verhaltnisskalierten Variablen sind sowohl
Differenzen als auch Quotienten interpretierbar. Zum Beispiel sind Auf-
enthaltszeiten verhaltnisskaliert.

[Verteilung, Wahrscheinlichkeitsverteilung] Mathematisch formale Beschreibung
der Inkonstanz (Variabilitat) einer Variablen. Im probabilistischen Exposi-
tionsmodell wird sowohl die Variation in der Grundgesamtheit (Popula-
tion) als auch die Unsicherheit von Einflussgrof3en und Expositionsfakto-
ren mit Hilfe von Verteilungen beschrieben. Verteilungen kdnnen durch
ihre Verteilungsfunktion, ihre Dichtefunktion oder Uber ihr Bildungsgesetz
(theoretische Verteilungen) mit Angabe entsprechender Parameter ange-
geben werden.

[Verteilungsanpassung] Verfahren zur nach statistischen Kriterien bestmadglichen
Beschreibung der einer Stichprobe zu Grunde liegenden Verteilung durch
eine theoretische Verteilung. Bei bekannter Verteilungsfamilie werden die
unbekannten Parameter geschatzt (Maximum-Likelihood-Methode,
Momenten-Methode). Bei der Auswahl von Verteilungen verschiedener
Verteilungsfamilien dienen Abstandsmalle zur Bestimmung der optimalen
Anpassung.



Glossar XLVII

[Verteilungsfunktion] Darstellung einer Verteilung durch Angabe der Wahrschein-
lichkeit fur die Beobachtung von Werten unterhalb einer Grenze (Variable
der Verteilungsfunktion). Die Verteilungsfunktion ist monoton steigend mit
Werten zwischen 0 und 1. Die Werte sind dimensionslos bzw. werden in
Prozent angegeben.

[Verteilungsbasierte Expositionsabschétzung] oder probabilistische Expositions-
abschatzung: Expositionsabschatzung, bei der im Expositionsmodell die
Einflussvariablen mit Hilfe von Verteilungen beschrieben werden. Die
ZielgroRRe einer probabilistischen Expositionsabschatzung wird ebenfalls
wieder durch eine Verteilung ausgedriickt. Als Sonderfall wird bei der
Stichproben-basierten Simulation die empirische Verteilung einer Stich-
probe zur Beschreibung der Einflussvariablen benutzt. Da konstante
Werte ebenfalls als Verteilungen aufgefasst werden kdnnen, sind deter-
ministische Ansatze leicht zu integrieren.

[Verwendungs- und Expositionskategorien] Verwendungs- und Expositionskatego-
rien (VEK) fassen die Expositionssituationen zusammen, die durch ver-
gleichbare Verwendungsarten / -tatigkeiten und einen bestimmten Satz
von Parametern charakterisiert sind. VEK stellen damit eine Zusammen-
fassung von vergleichbaren, einzelfallspezifischen Expositionsszenarien
dar. Dadurch soll die Gesamtheit der Bedingungen beschrieben werden,
welche die Exposition des Stoffes bestimmen.

[Vollstandigkeit eines Szenarios] Ein Szenario ist vollstandig, wenn es alle Exposi-
tionspfade und Lebensbereiche berlcksichtigt.

[Wahrscheinlichkeit] Grenzwert der relativen Haufigkeit des Eintretens von be-
stimmten Auspragungen einer Variablen oder eines Merkmals in unendli-
chen Stichproben. Die Werte der Verteilungsfunktion geben die Wahr-
scheinlichkeit von Beobachtungen unterhalb einer Grenze an.

[Waiving] Verzicht auf Vorprifungen im REACh-Verfahren.

[.Was ... Wenn ...-Analysen”“] Unsicherheitsanalysen, in denen die Auswirkung ver-
schiedener alternativer Verteilungen oder KenngréRen fur Expositions-
faktoren bzw. verschiedener Einflussgrofien oder Modellgleichungen auf
die ZielgroRe miteinander verglichen werden.

[Wirkung] Durch einen Schadstoff oder Risikofaktor bedingte (physiologisch) mess-
bare Veranderung eines Organismus, der biotischen oder abiotischen
Umwelt oder eines Sachguts.

[Weibull-Verteilung] Familie von theoretischen, rechts- oder linksschiefen Verteilun-
gen auf den positiven reellen Zahlen mit zwei Parametern. Die Weibull-
Verteilung modelliert Lebenszeiten von Systemen und ist eine Uberge-
ordnete Verteilungsfamilie, die die Exponentialverteilungen als einpara-
metrige Unterverteilungen enthalt.

[Worst Case] Bezeichnung fur die angenommene ungunstigste Auspragung eines
Expositionsfaktors > RME-Wert.

[Wortmodell] Verbale Beschreibung des Szenarios mit den darin enthaltenen Ein-
fluss- und Zielgrofien einschlieRlich angenommener Zusammenhange.
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[Zentrale Tendenz, Lageparameter] Kenngrofien einer Verteilung zur Beschreibung
ihrer Lage. Mogliche Werte sind der Erwartungswert (arithmetisches Mit-
tel), der Median, der Modus oder das geometrische Mittel der Verteilung.

[ZielgroRRe, -variable] Quantitatives Ergebnis eines Expositionsmodells, das zum Ver-
gleich mit Referenzwerten geeignet ist.

[2-dimensionale verteilungsbasierte Modellierung] - Unsicherheitsanalyse
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Verzeichnis der Abklrzungen

[AD]-Abstand:

[ADD]

[ADI]
[AM]

[ANALYTICA®]

[APUG]
[AOLG]

[AT]
[@RISK®]
[AUC]
[AUH]
[B]
[BAUA]
[BfR]
[BG]
[BGS]
[BgVV]

[BLS]
[BMI]

[BMR]
[BMU]

[BTM]
[BVL]
[BW]

[C]
[CalEPA]

[CARB]
[CART]

[CDF, cdf]
[CMA]

[CSR]
[CTE]

Andersen-Darling-Abstand

Durchschnittliche, tagliche Aufnahmemenge,
engl. Average Daily Dose

Akzeptable tagliche Aufnahmemenge, engl. Acceptable Daily Intake
Arithmetisches Mittel, engl. Arithmetic Mean

Markenname einer Simulations-Software

Aktionsprogramm Umwelt und Gesundheit

Arbeitsgemeinschaft der leitenden Medizinalbeamtinnen und —
beamten der Lander

Bezugszeitraum, engl. Average Time

Markenname einer Simulations-Software

Flache unter der Kurve, engl. Area Under Curve
Ausschuss fur Umwelthygiene der AOLG
Resorptionsverfigbarkeit

Bundesanstalt fiir Arbeitsschutz und Arbeitsmedizin
Bundesinstitut fir Risikobewertung
Hintergrundbelastung, engl. Background
Bundes-Gesundheitssurvey 1998

Bundesinstitut flir gesundheitlichen Verbraucherschutz und Veterinar-
medizin, jetzt: > BfR

Bundeslebensmittelschlissel
Body Mass Index
Basale metabolische Rate

Bundesministerium fur Umwelt, Naturschutz und
Reaktorsicherheit

Best Tracer Method

Bundesamt flr Verbraucherschutz und Lebensmittelsicherheit
Kdrpergewicht, engl. Body Weight

Konzentration im Medium, engl. Concentration

Kalifornische Umweltbehérde,
engl. California Environmental Protection Agency

California Air Resources Board

Klassifikations- und Regressionsbaume,
engl. Classification and Regression Trees

Verteilungsfunktion, engl. Cumulative Distribution Function

Centrale Marketing-Gesellschaft
der deutschen Agrarwirtschaft

Stoffsicherheitsbericht, engl. Chemical Safety Report
Mittlere Tendenz, engl. Central Tendency Estimate
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[DAE]
[DC]
[DGE]
[DGEpi]
[DHP]
[DIFE]
[DISHES]

[DIW]
[DKFZ]

[DONALD]-Studie:

[DU]
[ECB]
[ED]
[EDF, edf]
[EF]
[EFH]

[EIS-Chemrisks]
[EPIC]-Studie
[EPIC-Soft]

[ESIS]
[EVS]
[EXCEL®]
[FDG]
[GBE]
[GEP]
[GF]-Verteilung:
[GfK]
[GM]
[GVP]
[HBM]
[IARC]
[ICDF]
[ICRP]
[IPCS]
[IQR]
[1U]
[JRC]

Deutsche Arbeitsgemeinschaft Epidemiologie, jetzt: - DGEpi
Degree of Correctness

Deutsche Gesellschaft fur Ernahrung

Deutsche Gesellschaft fur Epidemiologie

Deutsche Herz-Kreislauf-Praventionsstudie

Deutsches Institut fir Erndhrungsforschung

Software zur Abfrage des Ernahrungsverhaltens entwickelt vom RKI,
engl. Diet Interview Software for Health Examination Studies

Deutsches Institut fir Wirtschaftsforschung
Deutsches Krebsforschungszentrum

Dortmund Nutritional and Anthropometric Longitudinally
Designed Study

Nachgeschaltete Anwender, engl. Downstream User

European Chemicals Bureau

Expositionsdauer, engl. Exposure Duration

Empirische Verteilungsfunktion, engl. Empirical Distribution Function
Expositionshaufigkeit, engl. Exposure Frequency

Expositionsfaktoren Handbuch, engl. Exposure Factors Handbook
der US EPA

European Information System on Chemical Risks
European Prospective Investigation into Cancer and Nutrition

Software zur Abfrage des Ernahrungsverhaltens entwickelt fir die
EPIC-Studie

European chemical Substance Information System

Einkommens- und Verbrauchsstichprobe

Markenname eines Tabellenkalkulationsprogrammes

Forschung im Dienste der Gesundheit
Gesundheitsberichterstattung

Gute epidemiologische Praxis, engl. Good Epidemiological Practise
Verallgemeinerte F-Verteilung, engl. generalized F-Distribution
Gesellschaft fiir Konsum- und Marktforschung

Geometrisches Mittel, engl. Geometric Mean
Gesundheitsvertraglichkeitsprifung

Human-Biomonitoring

International Agency for Research on Cancer

Uberlebensfunktion, engl. Inverse Cumulative Distribution Function
International Commission on Radiological Protection

International Programme on Chemical Safety

Interquartilabstand, engl. Interquartile Range

Aufnahmemenge, engl. Intake / Uptake

Joint Research Centre
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[KIGGS]-Survey:

[KS]-Abstand:
[LAUG]
[LEBTAB]

[LQ]

[LTM]
[LUA-NRW]
[ML]
[MONICA]

MOS

[NPV]
[NUS] / [NUST2]
[INVS]

[OW]

[PBPK]

[PDF, pdf]
[PER]
[PMZ]
[P-P]-Plot:
[PPV]
[PR]
[PRA]

[pTGD]
[PUF]

[dn]
[Q-Q]-Plot:
[QRA]
[RAR]
[REACH]

[RefXP]

[RfD]
[RIP]

[RKI]
[RME]

Kinder- und Jugendgesundheitssurvey
Kolmogorov-Smirnov-Abstand
Lander-Arbeitsgruppe Umweltbezogener Gesundheitsschutz

Lebensmittel- und Nahrstoffdatenbank
entwickelt fur die DONALD-Studie

Likelihood-Quotient

Limiting Tracer Method

Landesamt fiir Natur, Umwelt und Verbraucherschutz in NRW
Maximume-Likelihood

Multinational monitoring trends and determinants in cardiovascular
disease

Margin of safety

Negative Predictive Value

Nationaler Untersuchungssurvey 1990/91 (alte Bundeslander)
Nationale Verzehrsstudie 1985/89

Gesundheitssurvey Ost-West 1990/92

Biologisch basierte pharmakokinetische Modelle,
engl. Physiologically based pharmacokinetic models

Dichtefunktion, engl. Probability Density Function
Tetrachlorethylen

Punktmasse auf Null, engl. Point Mass at Zero
Probability-Probability-Plot

Positive Predictive Value

Pravalenz, engl. Prevalence

Verteilungsbasierte Risikoabschatzung, engl. Probabilistic Risk
Analysis

Preliminary Technical Guidance Documents

Public Use File

n-Quantil einer Verteilung

Quantile-Quantile-Plot

Quantitative Risikoabschatzung, engl. Quantitative Risk Analysis
Risk Assessment Report

Registrierung, Bewertung und Zulassung chemischer Stoffe,
engl. Registration, Evaluation and Authorisation of Chemicals

Datenbank zum Deutschen Expositionsfaktoren-Handbuch, engl.
Documentation of ,Reference values for eXPosure factors*

Referenzdosis, engl. Reference dose

Projekt zur Umsetzung von REACh, engl. REACh Implementation
Project

Robert Koch Institut
Sachgerecht unglinstige Exposition, engl. Reasonable Most Exposed
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[RHMV] Ruckstandshéchstmengenverordnung

[RMM] Risikominderungsmalinahme, engl. Risk Management Measure

[ROC]-Kurve: Receiver-Operating-Characteristic

[RSD] Relative Standardabweichung

[SAS®] Markenname einer Statistik-Software,
engl. Statistical Analysis System

[Schule HH] Schularztliche Untersuchungen in Hamburg

[Schule NS] Schuleingangsuntersuchungen in Niedersachsen

[SD] Standardabweichung, engl. Standard Deviation

[SDS] Sicherheitsdatenblatt, engl. Safety Data Sheet

[SN] Sensitivitat, engl. Sensitivity

[SOEP] Sozio-6konomisches Panel

[SozEp/BGA] Institut fir Sozialmedizin und Epidemiologie des
Bundesgesundheitsamtes

[SP] Spezifitat, engl. Specifity

[SPSS®] Markenname einer Statistik-Software

[SUF] Scientific Use File

[TDI] Tolerierbare tagliche Aufnahme, engl. Tolerable Daily Intake

[TGD] Technical Guidance Document

[UBA] Umweltbundesamt

[US 1990/92] Umweltsurvey 1990/92

[US 1998] Umweltsurvey 1998

[US EPA] US-amerikanische Umweltbehdrde,
engl. US Environmental Protection Agency

[VCI] Verband der Chemischen Industrie e.V.

[VELS]-Studie: Verzehrsstudie zur Ermittlung der Lebensmittelaufnahme
von Sauglingen und Kleinkindern

[VEK] Verwendungs- und Expositionskategorien

[VERA] Verbundstudie Ernahrungserhebung und Risikofaktoren-Analytik

[WHO] Weltgesundheitsorganisation,

[Xprob]-Projekt:

[Y]
[ZEBS]

[ZMP]

engl. World Health Organization

Projekt zur Evaluation von Standards und Modellen
zur probabilistischen Expositionsabschatzung

Youden’s Index

Zentrale Erfassungs- und Bewertungsstelle fur
Umweltchemikalien

Zentrale Markt- und Preisberichtsstelle



Zusammenfassung

Die quantitative Beschreibung gesundheitlicher Risiken ist ein wesentlicher Be-
standteil fur die Festlegung transparenter, rationaler Prioritaten in der Regula-
tion. Dabei gewinnen die Verfahren der quantitativen Risikoanalyse auch in
Deutschland an Bedeutung. Neben der Wirkungsabschatzung, d. h. der Be-
schreibung des toxikologischen Gefahrdungspotenzials, bildet die Expositions-
abschatzung, d. h. die Beschreibung der Verteilung der Expositionsbedingun-
gen in der Bevolkerung, eine wichtige Saule der Risikoanalyse.

Expositionsmodelle beschreiben die Schadstoffaufnahme des Menschen
— seine aullere Exposition — Uber verschiedene Pfade (inhalativ, oral oder
dermal) und Medien (Luft, Trinkwasser, Nahrung, Staub etc.) zu einer gesamten
gemeinsamen Schadstoffaufnahme. Viele Einflussvariablen, wie
Inhalationsraten, Verzehrsmengen oder anthropometrische Daten (z. B. Haut-
oberflache, Korpergewicht) sind unabhangig vom Schadstoff zu erheben und
werden Expositionsfaktoren genannt. Die Bereitstellung von Sammlungen oder
Datenbanken mit Expositionsfaktoren in quantifizierter Form dient der
Harmonisierung in der Risikoabschatzung Uber verschiedene Regulations-
bereiche, der Sicherung eines gleichmallig hohen wissenschaftlichen Niveaus
in Auswahl und Anwendung der Expositionsfaktoren sowie der Offenlegung von
Informationslicken und Forschungsbedarf.

Im Rahmen des Aktionsprogramms Umwelt und Gesundheit (APUG) wurde
vom Umweltbundesamt im Auftrag des Bundesumweltministeriums das Projekt
,Evaluation von Standards und Modellen zur probabilistischen Expositionsab-
schatzung“ (Xprob) fir den Projektzeitraum September 2002 bis November
2005 gefordert. Das Projekt sollte dazu beitragen, die vom Ausschuss fur Um-
welthygiene (AUH — jetzt: LAUG) im Jahre 1995 vorgelegten ,Standards zur Ex-
positionsabschatzung® zu aktualisieren und die damaligen methodischen Emp-
fehlungen dem aktuellen Forschungsstand anzupassen. Damit sollte, den
Zielen des APUG entsprechend, ein Beitrag zur Harmonisierung der Risiko-
analyse in Deutschland geleistet werden. Unter Federfihrung der Universitat
Bielefeld arbeiteten die Universitaten Bremen und Hamburg, das Niedersachsi-
sche Landesgesundheitsamt sowie das Landesinstitut fir den Offentlichen Ge-
sundheitsdienst (I16gd) NRW als Projektgruppe zusammen. Im vorliegenden Ab-
schlussbericht werden die wesentlichen Ergebnisse dieses Projekts dokumen-
tiert. Ein weiteres Produkt dieses Projekts stellt die zur Dokumentation von Ex-
positionsfaktoren entwickelte Datenbank RefXP dar. Sie enthalt alle im Projekt
ausgewerteten Datensatze, soweit moglich in verteilungsbasierter Form, und ist
diesem Bericht auf CD beigeflgt.

Die Expositionsabschatzung ist ein grundlegender Baustein der wissenschaftli-
chen Risikoabschatzung und kann sowohl retrospektiv zur Beurteilung bereits
erfolgter als auch prospektiv zur Beurteilung zukunftiger Expositionen einge-

LI
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setzt werden. Zur Trennung von wissenschaftlicher Risikoabschatzung und
administrativem Risikomanagement sind vom Risikomanagement klare
Vorgaben zum Schutzgut, -ziel und -niveau notwendig, die anschlielend im
Expositionsmodell abzubilden sind.

In dem Modell ist die Variation der Exposition in der Bevdlkerung ebenso zu be-
schreiben wie ihr Zusammenhang mit variierenden Expositionsmerkmalen, der
Unsicherheit der wissenschaftlichen Darstellung dieser Variation und die Aus-
wirkung der Unsicherheit auf das Endergebnis der Bewertung.

Die Projektgruppe empfiehlt ein gestuftes Vorgehen, bei dem die ,klassische®
Form der Expositionsabschatzung mit Hilfe ungunstiger Annahmen (so ge-
nannte Punktschatzungen) weiterhin verfolgt wird und nur in unklaren Situatio-
nen — und bei Vorliegen einer ausreichenden Datenbasis — durch verteilungs-
basierte Methoden erganzt werden sollte. So wird der Aufwand, den vertei-
lungsbasierte Betrachtungen erfordern, nur fir Belastungssituationen ange-
wandt, die dieses auch rechtfertigen.

Expositionsmodelle bilden hierbei eine wichtige Erganzung zum Human-Biomo-
nitoring (HBM), da sie Ursachen und Einflussfaktoren realer umweltrelevanter
Belastungen nachzeichnen und zukilnftige Belastungen prognostizieren kon-
nen.

Bei der Evaluation der Datenbasis flur die so genannten Expositionsfaktoren hat
die Projektgruppe den AUH-Bericht als Grundlage verwendet. Die dort zu fin-
denden Angaben zu Expositionsfaktoren wurden mit denen in Handbulchern fir
andere Bevolkerungen verglichen, und fur ausgewahlte Themenbereiche wurde
eine umfassende Daten- und Literaturrecherche durchgefuhrt. Dabei wurde
schwerpunktmafRig nach Daten- und Literaturquellen flr Deutschland gesucht,
die nach der Veréffentlichung des AUH-Berichts erschienen sind. Diese Quellen
wurden nach einem einheitlichen Verfahren analysiert und daraus Empfehlun-
gen fur Referenzwerte flr Expositionsfaktoren abgeleitet.

Im Projekt wurde eine Methodik entwickelt, die zum Ziel hat, Expositionsfakto-
ren moglichst umfassend in Form statistischer Verteilungen darzustellen und
normative Setzungen bei der Bestimmung der Verteilung weitgehend zu ver-
meiden. Bei der Verteilungsanpassung wurde ein nach statistischen Kriterien
konsistentes Verfahren der US Environmental Protection Agency (US EPA)
adaptiert und umgesetzt. Ferner wurde ein Verfahren zur Altersstratifikation
entwickelt, welches Unterschiede zwischen verschiedenen Altersklassen, die
sich an Hand der empirischen Grundlage aufzeigen lassen, optimal abbildet.
Damit ist es moglich, sehr unterschiedliche Datensatze mit einer einheitlichen
Methodik auszuwerten und ein konsistentes Verfahren zur Ableitung von Refe-
renzwerten vorzuschlagen. Dieses Ableitungsverfahren ist transparent; insbe-
sondere wird auch die erreichte Ubereinstimmung zwischen empirischer und
vorgeschlagener Verteilung dargestelit.
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Eine Beschreibung der Methodik findet sich im ersten Teil des Abschlussbe-
richts. Die entwickelte Auswertungsroutine in Form eines SAS-Programms steht
der Fachoffentlichkeit zur Verfligung und ist auf der Datenbank-CD in einem
separaten Verzeichnis zu finden.

Die abgeleiteten Verteilungen flr Expositionsfaktoren stellen eine Erweiterung
und Aktualisierung der bisherigen Angaben aus dem AUH-Bericht dar. Damit
bleibt eine Verwendung der Standards in der bisherigen Form, z. B. als Grund-
lage fur Punktschatzungen, auch weiterhin uneingeschrankt maoglich.

Neben den Zweitauswertungen von vorhandenen Datensatzen wurden eben-
falls Literaturanalysen durchgefuhrt, um die Qualitat der Datenquellen zu beur-
teilen und bestehende Datenlicken zu schlieRen. Aullerdem stehen fur einige
Expositionsfaktoren nur Literaturangaben zur Verfigung. Das betrifft insbeson-
dere die Inhalation, die dermale Aufnahme sowie die Boden- und Staubauf-
nahme. Der zweite Teil des Abschlussberichts enthalt zu den Themenfeldern
jeweils eine ausfuhrliche Diskussion.

Im vorliegenden Bericht werden Empfehlungen fir Referenzwerte in
Deutschland abgeleitet, die inzwischen durch die Lander-Arbeitsgruppe
Umweltbezogener Gesundheitsschutz (LAUG) bewertet wurden’ — mit
folgendem Ergebnis: Die Anwendung von verteilungsbasierten Methoden der
Expositionsabschatzung entsprechend der im Xprob-Projekt entwickelten
Methodik und die Verwendung der Datenbank fur Expositionsfaktoren RefXP fur
die deutsche Bevdlkerung werden empfohlen. Da auch alle im AUH-Bericht
aufgestellten Standards in die Datenbank RefXP aufgenommen wurden, kann
dieser Bericht in Verbindung mit den in der Datenbank enthaltenen Daten als
erweiterte Aktualisierung des AUH-Berichts aus dem Jahre 1995 angesehen
und verwendet werden.

Im Bericht und in der Datenbank RefXP liegen folgende Auswertungen vor:

Anthropometrie

Bei den Daten zur Anthropometrie liegen mehrere Datensatze unterschiedlicher Qua-
litdt vor. Fir Korpergewicht, KérpergroRe und Body Mass Index (BMI) konnten Emp-
fehlungen fiur Referenzwerte aus Surveydaten und aus der Literatur aufgestellt werden.
Verteilungsbasierte Referenzwerte konnten nur fur Erwachsene abgeleitet werden. Die
insbesondere im Kinder- und Jugendlichenalter bestehende Licke aktueller, repra-
sentativer Daten kénnte durch die Auswertung der Daten des Kinder- und Jugendge-
sundheitssurveys (KiGGS) mit der Xprob-Methodik in naher Zukunft geschlossen wer-
den. Dann waren aktuelle Surveydaten, die ohne Einschrankungen empfohlen werden
konnen, auch fiir Kinder und Jugendliche fiir verteilungsbasierte Expositionsabschat-
zungen verfiigbar.

' 10. Sitzung der LAUG am 24./25. September 2007 in Diisseldorf
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Zeitbudget

Verschiedene Datensatze aus den 1990er Jahren wurden gesichtet und im Hinblick auf
den Bereich ,Zeitbudget” ausgewertet. Hierzu gehdren Variablen, die Aufenthaltszeiten
oder -orte quantitativ beschreiben, sowie Aktivitdtsmuster. Die Datenlage hat sich seit
der Erstellung des AUH-Berichts wesentlich verbessert. Jedoch werden die Daten zu
Aktivitdten und Aufenthaltsorten teilweise in den deutschen Surveys nicht angemessen
abgefragt.

Fur die Altersgruppen 5 bis 17 Jahre sowie 23 bis 79 Jahre liegen reprasentative Stu-
dien zum Zeitbudget vor. Es gibt jedoch nicht fur alle Altersgruppen Informationen zu
Einzelvariablen, wie z. B. zur Schlafzeit bei Kindern. Fir Kinder unter 5 Jahren sind
keine Daten fur Deutschland vorhanden.

Alle zum Themenbereich Zeitbudget vorliegenden Datensatze konnten nach dem
Xprob-Schema stratifiziert werden, d. h. die Geschlechter wurden getrennt ausgewer-
tet; die Alterseinteilung der Form 25 —34, 35-44, 45-54, 5564, 65+ (Jahre)
konnte in den meisten Fallen beibehalten werden. Fur Kinder lag nur eine Datenquelle
fur diesen Themenbereich vor. Diese konnte ebenfalls alters- und geschlechtspezifisch
ausgewertet werden.

Die Datenlage fur die Aktivitatsmuster ist weiterhin nicht befriedigend. Der Bundes-
Gesundheitssurvey 1998 liefert zwar Informationen zu verschiedenen Aktivitatsgraden.
Diese kdnnen jedoch nicht nach Innen- und AuRentatigkeiten unterschieden werden. In
Ermangelung adaquater aktueller Daten werden diesbezlglich die Zusammenstellun-
gen des AUH und ICRP? zur Verwendung in Expositionsabschatzungen mit Einschran-
kungen empfohlen.

Eine weitere Mdglichkeit, diese Liicke zu schliel3en, bietet die Zeitbudgeterhebung des
Statistischen Bundesamtes. Sie kénnte fiir Zwecke der Expositionsabschatzung neu
codiert und ausgewertet werden. Die Erhebung bietet mit ihrer Methodik der Datenge-
winnung durch Tagebuchaufzeichnungen einen guten Ansatz fir zukiinftige Erhebun-
gen, etwa einen Aktivitats- und Aufenthaltssurvey. Des Weiteren sollten mit dem
KiGGS auch fir die Altersgruppen der Kinder und Jugendlichen demnachst
Informationen zum Zeitbudget zur Verfiigung stehen.

Methodischer Forschungsbedarf besteht im Hinblick auf die Behandlung von korrelier-
ten Variablen und Mischverteilungen in Expositionsabschatzungen. Ein Lésungsansatz
besteht in der Stratifizierung nach weiteren Variablen, wie z. B. Beschaftigungsverhalt-
nis oder tatsachliche Arbeitszeit. Im Bundes-Gesundheitssurvey 1998 wurde diese
Variable erhoben, eine stratifizierte Auswertung solcher Aktivitatsmuster kam jedoch
aus Kapazitatsgriinden im Xprob-Projekt nicht zustande. Die Daten des Umwelt-Survey
1990/92 beinhalten so, wie sie der Projektgruppe vorlagen, keine Angaben zur Be-
schaftigung, so dass eine stratifizierte Verteilungsanpassung von vorn herein nicht
moglich war.

Ernahrung

Datensatze zum Lebensmittelverzehr werden mit unterschiedlichen Bezugszeitraumen
(Tages-, Wochen-, Monatsverzehr) erhoben, die alle fir spezielle Fragestellungen re-

2 Internationale Strahlenschutzkommission
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levant sein kdénnen. Da wesentliche Studien derzeit noch nicht abgeschlossen sind
oder als Public Use File fiir eine Zweitauswertung nicht zur Verfiigung stehen, beruhen
die abgeleiteten, verteilungsbasierten Referenzwerte noch unverandert auf der Daten-
grundlage der Nationalen Verzehrsstudie von 1985-89. Fir eine zuklnftige Erweite-
rung der Referenzwerte wird empfohlen, alle im vorliegenden Bericht benannten Stu-
dien in Form von Verteilungen und als Public Use File zu dokumentieren. Die unlangst
abgeschlossene zweite Nationale Verzehrsstudie (NVS Il) wird dabei im Altersbereich
ab 14 Jahren ihre Vorgangerstudien ersetzen. Die jeweiligen Auswertungen sollten fiir
verschiedene Bezugsintervalle und Lebensmittelgruppierungen erfolgen, um méglichst
viele Szenarien mit spezifischen Daten versorgen zu kénnen. Werden in einem
Expositionsmodell mehrere Verzehrsvariablen betrachtet und sind groRe Korrelationen
zwischen diesen zu erwarten, so sollte das verteilungsbasierte Expositionsmodell als
empirische Simulation auf Basis der individuellen Daten der Erhebung berechnet
werden. Hierzu ist es notwendig, dass die Erhebungsdaten z. B. als Public Use File fiir
die Berechnungen zur Verfiigung stehen.

Die Datenlage zum Verzehr von selbstangebautem Obst und Gemiuse ist auf Klein-
garten beschrankt. Zur Zweitauswertung im Xprob-Projekt stehen nur regionale Daten
einer nordrhein-westfalischen Studie zur Verfigung. Diese erlauben ausschliellich
Aussagen fur Erwachsene im Raum Ruhrgebiet.

Obwohl das Wasser aus hauseigenen Leitungen einen wichtigen Eintragspfad zur
Schadstoffexposition darstellen kann, wird in den meisten Verzehrsstudien nicht zwi-
schen Leitungs-, Tafel- und Mineralwasser unterschieden. Bei der Aufnahme von
Trinkwasser aus hauslichen Leitungen stehen Daten nur fir Sauglinge (0 — 36 Monate)
aus der DONALD-Studie und fur Erwachsene (alter als 18 Jahre) aus dem Umwelt-
survey 1998 zur Verfligung. Fir letztere konnte eine Verteilungsanpassung durchge-
fuhrt werden. Allerdings lassen die Antwortkategorien nur eine sehr grobe Quantifizie-
rung der Aufnahmemengen zu, die insbesondere bei Kaffee/Tee im oberen Bereich
nicht datengestitzt ist. Reprasentative Daten fir Kinder und Jugendliche werden
ebenfalls von der derzeit laufenden KiGGS-Studie erhoben.

Orale Boden- und Staubaufnahme

Die Diskussion und Ableitung geeigneter Referenzwerte fur die orale Boden- und
Staubaufnahme basiert ausschlielich auf Literaturquellen.

Seit dem Erscheinen des AUH-Berichts sind zwei neue empirische Studien zur Boden-
ingestion durchgeflhrt worden. Die US-amerikanische Studie aus 1997 zeigt jedoch er-
hebliche Probleme bei der Durchfliihrung und Auswertung der Analysen und eignet sich
daher nicht fur die Ableitung von Empfehlungen. Bei einer Studie aus Deutschland sind
die Fallzahlen in den einzelnen Altersgruppen so gering, dass sie sich ebenfalls nicht
fur Standardempfehlungen eignet. Durch eine gemeinsame Betrachtung aller verwert-
barer Studien und Reanalysen kdnnen fir die Bodeningestion von Kindern Bereiche fur
Mittelwerte, Mediane und obere Quantile aufgestellt werden. Eine detaillierte Ab-
schichtung in der Altersgruppe der Kinder ist aufgrund der geringen Fallzahlen in den
einzelnen Studien jedoch nicht mdglich. Empfehlungen fur Referenzwerte der oralen
Aufnahme von Hausstaub kdnnen wg. der mangelhaften Datenbasis nicht abgeleitet
werden.
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FuUr belastbare Schatzungen der Bodenaufnahme sind weitere empirische Studien in
Deutschland mit gréReren Fallzahlen dringend erforderlich.

Inhalation

Es konnten fur Deutschland keine neuen reprasentativen Datenquellen identifiziert wer-
den, die fur eine Ableitung von Referenzwerten fur Inhalationsraten genutzt werden
kénnen. Daher muss auf Daten aus der Literatur zurlckgegriffen werden. Fir die In-
halationsrate kann nur eine vorlaufige Empfehlung gegeben werden, da die Datenlage
derzeit als unzureichend anzusehen ist.

Fir die verteilungsbasierte Expositionsabschatzung in Deutschland kénnen US-ameri-
kanische Angaben nur mit Einschrankungen empfohlen werden, begrindet durch die
mangelnde Repréasentativitdt von Daten aullereuropaischer Herkunft. FUr die Anwen-
dung als Punktschatzung in einem gestuften Verfahren konnen weiterhin die Daten des
AUH oder der ICRP Verwendung finden. Empfehlenswert aus probabilistischer Sicht
ware eine empirische Studie mit grolier Stichprobe. Eine solche Studie wirde ge-
schlechts- und altersspezifische Auswertungen und Verteilungsanpassungen erlauben.
Ebenfalls sollten hierbei die unterschiedlichen Aktivitatsstufen und Korrelationen Be-
ricksichtigung finden kénnen.

Dermale Aufnahme

Neue Empfehlungen flr dermale Expositionsfaktoren wurden wegen fehlender neuer
Daten- und Literaturquellen nicht abgeleitet.

Trinkwassergebrauch

Daten zum Gebrauch von Trinkwasser fir Kérperhygiene (Duschen, Waschen oder
Baden) oder andere Aktivitdten wie Reinigen, Waschewaschen oder Gemiseputzen
sind nur sehr limitiert zu finden. Die verfugbaren Informationen liefern nur sehr grobe
Hinweise zur verbrauchten Wassermenge pro Person und Tag oder pro Aktivitat. An-
hand der vorliegenden Literatur knnen daher keine Empfehlungen zum Wasser-
gebrauch formuliert werden.

Wohnungscharakteristika

Zu Wohnraumvolumen und Luftwechselraten konnten keine Daten flr Deutschland
identifiziert werden. Lediglich zur Wohnungsgréle, die im Soziodkonomischen Panel
(SOEP) abgefragt wird, konnten Verteilungen angepasst werden. Das SOEP enthalt
einige weitere Angaben zu Wohnungscharakteristika, die in Zukunft noch auszuwerten
sind, z. B. Baujahr. Die Datenlage zur Wohndauer ist dagegen besser. Hierflr kbnnen
alters- und geschlechtsspezifische Referenzwerte mit Verteilungsanpassung empfoh-
len werden.

Die ausfuhrliche Diskussion zur Qualitat der Daten findet sich im zweiten Teil
des Abschlussberichts. In der im Projekt entwickelten Datenbank RefXP werden
die Verteilungen und KenngroRen der einzelnen Expositionsfaktoren nach the-
matischen Bereichen geordnet bereitgestellt. Das gewahlte Vorgehen und die
Bereitstellung der Ergebnisse in Form einer einheitlich strukturierten Datenbank
bieten deutliche Vorteile gegenuber der bisher nur getrennten und uneinheitli-



Zusammenfassung LIX

chen Darstellung. Im Einzelnen werden Informationen zur Datenquelle, zum
Expositionsfaktor, zur empirischen Verteilung und zu den Verteilungsanpassun-
gen jeweils stratifiziert nach Alter und Geschlecht aufgefuhrt. Der Zugriff auf die
Expositionsfaktoren wird durch eine interaktive Programmoberflache unter-
stltzt. Alternativ vorliegende Daten werden dabei ebenfalls angezeigt. Eine
Schnittstelle ermoglicht die Ubernahme der bereitgestellten Daten in Model-
lierungssoftware oder zwecks Dokumentation in Textverarbeitungsprogramme.
Eine Kurzanleitung zur Datenbankbedienung findet sich ebenfalls im
vorliegenden Bericht.

Parallel zur Datenrecherche und -analyse sowie zur Methodenentwicklung fur
die Sekundaranalyse wurden im vorliegenden Bericht die Methoden der
verteilungsbasierten Expositionsmodellierung beschrieben und in exemplari-
schen Anwendungen erprobt.

Kernpunkte des Berichts bilden die Aspekte ,Verfahren der Modellierung von
Expositionen in einer realen Bevolkerung (inkl. ihrer Variation)“ und ,Darstellung
und Dokumentation der Unsicherheit der Modellierung und ihrer Ergebnisse®.
Die ,Gute Praxis“ soll in diesem Zusammenhang zur Qualitatssicherung und
Transparenz in der Modellierung, bei den empirischen Grundlagen, in den Be-
rechnungen sowie bei der Dokumentation und Interpretation der Ergebnisse der
Modellierung dienen. Bei der Modellierung wird ein gestuftes Vorgehen emp-
fohlen, das je nach Problemlage zu komplexeren Modellen fuhrt. Zur Beurtei-
lung der Datengrundlage werden die im Xprob-Projekt erarbeiteten Kriterien
vorgestellt.

Zwei exemplarische Szenarien und eine Anwendungsstudie dienten dem
Xprob-Projekt zur Uberpriifung und Weiterentwicklung der Methodik. Dabei
wurden auch mdgliche Einsatzgrenzen und weiterer Forschungsbedarf aufge-
zeigt. Alle Beispiele entstammen wichtigen Anwendungsfeldern der Exposi-
tionsabschatzung.

Bei dem Szenario ,Leben auf einer Altlast” bestand der Schwerpunkt darin, auf
Moglichkeiten zur Uberwindung von Datenliicken sowie zur Anpassung der ab-
geleiteten Referenzwerte fur Expositionsfaktoren zur Betrachtung einer
lebenslangen Belastung (0 — 75 Jahre) hinzuweisen. Aus diesem Szenario
ergaben sich konkrete Verbesserungen in der Datenbereitstellung durch die
Datenbank, aber auch konkrete Handlungsanweisungen zum Umgang mit
Altersstratifizierungen und bei Datenlicken. Diese Handlungsanweisungen
haben Eingang in den Abschlussbericht gefunden.

In dem Szenario ,Prognose der Tetrachlorethylen-Exposition der Bevdlkerung®
wurde gepruft, ob die Exposition der Bevdlkerung gegenuber Tetrachlorethylen
(PER) als luftgetragener Schadstoff unter Zuhilfenahme der neu abgeleiteten
Datengrundlagen prognostisch berechnet werden kann. In einem mehrstufigen
Verfahren wurden Teilmodelle fur die Eingangsgréfen ,Innenraum- und
Aulenluftbelastung” ebenso wie fur die ,Aufnahme und Verteilung im Korper*
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entwickelt, um datengestitzt die zu erwartende auliere Exposition und die Kor-
perlast (PER-Konzentration im Blut) zu prognostizieren. Hierbei wurde geprift,
ob historisch vorliegende Korperlastdaten in der GroRenordung und in der
Verteilung angemessen durch ein Expositionsmodell vorausgesagt werden
konnen. Bei der Bearbeitung zeigten sich insbesondere im Bereich der
Verteilung der Tatigkeiten, der Aktivitatsstarke bzw. der Atemraten und bei der
Beschreibung der hiermit verbundenen Aufenthaltsorte erhebliche Datenlicken.
In diesem Anwendungstest zeigte sich deutlich, dass sachlich begrundete
Abhangigkeiten zwischen Modellvariablen, d.h. bestehende Korrelationen, in
die Modellbildung aufgenommen werden mussen. Bei hoher Variabilitat der
Eingangsdaten ist die prognostische Qualitat des PER-Expositionsmodells
bezuglich der zentralen Tendenz, der Variation und der oberen Quantile der
Korperlast als gut zu bewerten. Die Modellprognosen stimmen im
Querschnittsvergleich mit Ergebnissen aus Bevodlkerungsstudien wie auch im
individuellen Datenvergleich in einer anlassbezogenen Studie mit gemessenen
HBM-Werten gut Uberein.

Im Rahmen einer Anwendungsstudie wurde ein vorhandener Datensatz erneut
ausgewertet, um die verteilungsbasierte Methodik zu prifen. Die Daten ent-
stammen einer Human-Biomonitoring-Studie zur Messung der Quecksilber- und
Arsen-Belastung von Bewohnern einer ehemaligen Bergbauregion in der Nord-
pfalz und einem Vergleichskollektiv. In dieser Studie wurde fir Quecksilber und
Arsen jeweils ein quantitatives Expositionsmodell unter Berucksichtigung der
relevanten Pfade formuliert, wobei die erforderlichen Expositionsfaktoren der
RefXP-Datenbank oder der Literatur enthommen wurden. Das Quecksilber-
modell liefert eine vergleichsweise gute Vorhersage der mit dem Urin ausge-
schiedenen Quecksilbergehalte. Allerdings sind fir die im Quecksilber-Modell
als relevant erkannten Expositionsfaktoren (Anzahl der Amalgamfullungen und
Beruf) in der RefXP-Datenbank keine Angaben enthalten. Im Arsen-Modell wur-
den Expositionsfaktoren der RefXP-Datenbank verwendet (z. B. Trinkwasser-
und Fischverzehr). Jedoch kann dieses Modell hier nur einen insgesamt recht
geringen Varianzanteil der gemessenen Arsengehalte im Urin erklaren.

Es bleibt weiterhin schwierig, die Begriffe Variation und Unsicherheit konkret zu
trennen. Die transparente Darstellung der Unsicherheit bei Punktschatzungen
mit unglnstigen Annahmen hilft, die Notwendigkeit einer weitergehenden
Modellierung zu begrinden und die Unterschiede in der Qualitat verschiedener
Abschatzungsansatze aufzuzeigen.

Die Zwischen- und Endergebnisse des Projekts wurden der Fachoffentlichkeit in
zwei Workshops mit internationaler Beteiligung vorgestellt und diskutiert. Beide
Workshops sind in separaten Berichtsbanden dokumentiert und bereits
veroffentlicht. Die Anregungen der Workshopdiskussionen wurden im vorlie-
genden Abschlussbericht implementiert. Die Einbeziehung internationaler Ex-
pertise in das Projekt zeigte, dass die Ergebnisse des deutschen Xprob-Pro-
jekts auch fur EU-weite Datenbanken relevant sind und hier einflie3en konnen.
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Die von Xprob empfohlenen Expositionsfaktoren und Methoden der probabilisti-
schen Expositionsmodellierung kénnen in vielfaltige Einsatzbereiche der Expo-
sitionsabschatzung Eingang finden. Uber den Einsatz im Bereich der anlassbe-
zogenen Risikoabschatzung hinaus werden insbesondere Anwendungen im Be-
reich von Gesundheitsvertraglichkeitsprifungen sowie im Rahmen der
nationalen und europaischen Chemikalienpolitik gesehen.

FUr gesundheitliche Vertraglichkeitsprifungen (Health Impact Assessment, HIA)
konnen verteilungsbasierte Modelle bei der Prognose zukulnftiger Expositionen
sowie zur Darstellung der Variabilitat innerhalb der Bevdlkerung und der Unsi-
cherheit der Ergebnisse zum Einsatz kommen. Ein zusatzlicher Nutzen wird
u. a. in der Systematisierung und Harmonisierung des Vorgehens bei Exposi-
tionsabschatzungen und fur die Betrachtung von Teilpopulationen gesehen.

Als weiteres Anwendungsgebiet zeigt sich die aktuelle Entwicklung im europai-
schen Chemikalienrecht und dessen Veranderungen durch den REACH-Pro-
zess (Registration, Evaluation and Authorisation of Chemicals). Die derzeitigen
Uberlegungen zur Ausgestaltung der Anforderungen an die Expositionsbeurtei-
lung im Rahmen von REACH sehen ein gestuftes Vorgehen bei der
Expositionsszenarienentwicklung und der Schatzung der Expositionshéhe vor.
Hauptsachlich in der hochsten Stufe wird zurzeit der Einsatz von verteilungs-
basierten Expositionsmodellierungen vorgeschlagen. Hier kdnnen die Xprob-
Ergebnisse  zur  Ausgestaltung der technischen Umsetzung der
Expositionsbeurteilung beitragen. Der vorliegende Bericht bietet hierzu An-
knupfungspunkte, die Methodik an REACH-spezifische Anforderungen
anzupassen.

Fur die einzelnen Themenbereiche der Expositionsfaktoren wurden unter-
schiedliche Datenllcken fiur die Bundesrepublik Deutschland identifiziert. Bei
den anthropometrischen Expositionsfaktoren konnen Empfehlungen zu Koérper-
gewicht, KorpergroRe und zum BMI gegeben werden, wahrend Daten zu
Korperfettanteil, Kérperoberflache oder Blutvolumen gar nicht oder nur einge-
schrankt vorliegen. Zum Lebensmittelverzehr existieren bzw. laufen mehrere
bundesweite Surveys mit unterschiedlicher Methodik, die fur zukunftige Emp-
fehlungen genutzt werden konnen. Allerdings sind nicht alle Resultate als Public
Use File verflugbar, so dass die Xprob-Methodik von den Datenhaltern selbst
angewandt werden musste. Zusatzliche Daten fehlen flr spezielle Bevolke-
rungsgruppen (z. B. Vegetarier, Selbstversorger, Schwangere), spezielle orale
Aufnahmemedien (z. B. Boden und Staub, genaue Angaben zum Trinkwasser-
konsum) oder in Form von Langsschnittstudien zur Abbildung lebenslanger Er-
nahrungsgewohnheiten. Beim Zeitbudget kdnnen zurzeit nur Empfehlungen zu
einzelnen Variablen gegeben werden. Hier fehlt ein Survey, in dem Daten zu
Aktivitaten und Aufenthaltsorten gemeinsam erhoben werden. Ahnlich sieht es
fur Wohncharakteristika aus, bei denen insbesondere Angaben zum
Raumvolumen und Liftungsverhalten fehlen.
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Es wird empfohlen, dass die entwickelte Auswertungsmethode auch von ande-
ren Projekten bei zuklnftigen Auswertungen ibernommen wird. Zur Umsetzung
werden die bestehenden Auswertungs- und Dokumentationsalgorithmen ge-
meinsam mit der Datenbank veroffentlicht.

Bei den neu abgeleiteten Expositionsfaktoren wird auf die hohe Bedeutung von
nationalen Surveys und die Dringlichkeit einer periodischen Wiederholung der
Erhebungen hingewiesen, um z. B. Anderungen im Konsumverhalten oder in
anderen expositionsrelevanten Faktoren nachzeichnen zu kdnnen.

Aus Kapazitatsgrinden konnten im Projekt nicht alle Mdglichkeiten einer Aus-
wertung der vorhandenen Datenquellen genutzt werden. Der Weg ist aber auf-
gezeigt, wie die Auswertungen durchzufuhren sind. Eine zusatzliche Auswei-
tung der Methodik fur die Auswertung von kategorialen Merkmalen, z. B. fur die
Verteilungsanpassung von Haufigkeitsabfragen, wird empfohlen.

Eine Anwendung des Xprob-Ansatzes in weiteren Bereichen, wie dem Arbeits-
schutz und dem Verbraucherschutz, ist grundsatzlich moglich und wird von den
zustandigen Bundesbehdrden BAUA und BfR auch unterstutzt.

Noch offene methodische Forschungsfragen betreffen z. B. die optimale Be-
ricksichtigung von Variation und Unsicherheit in der praktischen Expositions-
modellierung. Die Verteilungsanpassung korrelierter Expositionsfaktoren erfor-
dert zurzeit die Simulation an Hand von empirischen Daten. Hier fehlen einfa-
che Konzepte zur Abbildung der Korrelation in Simulationsrechnungen. Diese
Konzepte sind insbesondere dann notwendig, wenn die Modellierung von Kor-
relationen nicht durch empirische Daten, sondern nur durch Annahmen gestutzt
wird. Das gleiche Problem zeigt sich bei der Trennung von Subpopulationen:
Bislang werden Abschichtungen nur an Hand von Geschlecht und Alter vorge-
nommen. Weitere Abschichtungen sind aber denkbar. Konsistente Verfahren
fehlen fur den Fall, dass die Abschichtungsvariable unbekannt ist und die Stra-
tifizierung nur an Hand der empirischen Daten (so genannte Mischverteilungen)
erfolgen kann. Im Bereich der Modellbildung ist die Entwicklung eines Bau-
kastens sinnvoll, in dem standardisierte Elemente fiir die jeweiligen Szenarien
zu finden sind. Damit wirde das Konzept der Expositionsstandards auch auf die
Modellebene Ubertragen. SchlieRlich bedarf es auch im Bereich der Modell-
evaluation der Entwicklung weiterer Vergleichsmalistabe und Gutekriterien, die
zur Qualitatsbeurteilung einer Modellierung dienen kénnen.

Die vermeintliche Eindeutigkeit bei der Verwendung von Punktschatzern wird
beim verteilungsbasierten Ansatz auf den ersten Blick aufgeldst. Hat man sich
vorher auf einen bestimmten Hochstwert in der Punktschatzung geeinigt und
damit implizit — bei dessen Unterschreitung — die Einhaltung dieses Schutz-
niveaus scheinbar absolut garantiert (,no concern®), so fordert die verteilungs-
basierte Analyse (PRA) jetzt die explizite Festlegung eines gewlnschten
Schutzniveaus. Dies ist eine Konsequenz folgender Tatsachen: Erstens ist ein
kleiner Teil der Bevdlkerung auch bei der Kombination unglnstiger Einfluss-
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faktoren mit hoher Wahrscheinlichkeit noch héheren Expositionen ausgesetzt
als im so genannten ,ungunstigen Fall. Und zweitens ,enden® statistische
Verteilungen Ublicherweise nicht bei einem definierten Maximalwert, der nicht
uberschritten werden kann.

Zusatzliche Anwendungen in verschiedenen Expositionsszenarien sollen dazu
beitragen, die Methoden der Probabilistik mit ihren Moglichkeiten zu
demonstrieren. Daruber hinaus sollte ein Entwicklungsstrang dem Vergleich
von gemessenen und modellierten Expositionen gewidmet werden, damit
Mdglichkeiten und Grenzen beider sich ergadnzender Ansatze deutlich werden.

Der Abschlussbericht enthalt wesentliche Anleitungen zum Vorgehen bei pro-
babilistischen Modellierungen. Die Bereitstellung von uberschaubaren, regel-
mafig vorkommenden Anwendungssituationen als ,Standardszenarien® konnte
zur Verstandigung uber Expositionsmodellierung im Allgemeinen und Uber die
verteilungsbasierte Expositionsmodellierung im Besonderen beitragen.

Die verteilungsbasierte Expositionsabschatzung tragt zur Transparenz bei, weil
sie ein Hochstmaly an Informationen Uber die Expositionshdhe zur Verfugung
stellt, und sie stellt den Stand der heutigen Wissenschaft dar. Die
Auseinandersetzung mit empirischen Daten sowie die Beschreibung der Hete-
rogenitat der Bevolkerung und der Unsicherheit der Ergebnisse sind Vorteile fur
die Kommunikation von Risikobewertungen. Die Methoden zur Nutzung
vorhandener bzw. zur Beschaffung nicht vorhandener Daten, die
Qualitatssicherung der Ergebnisse und die Nutzung moderner Technologien
gehoren zum Repertoire der regulativen Expositionsabschatzung, auch wenn
sie nicht taglich zum Einsatz kommen. Die steigende Transparenz bei der
Risikoabschatzung wiegt aber den Nachteil der hdheren Komplexitat auf. Zwar
sind einfache Antworten meist schneller und billiger zu haben, fihren jedoch
haufig zu kostspieligen Nachbearbeitungen.

Uber die allgemein gangigen Expositionsfaktoren hinaus, die in der Datenbank
bereitgestellt sind, kdnnen flr spezielle Fragestellungen Expositionsinformatio-
nen bendtigt werden, die in den Datenquellen vorhanden sind, aber gezielte
Auswertungen erforderlich machen. Handlungshinweise, wie in solchen Fallen
vorzugehen ist, sind noch zu entwickeln. Angesichts der Datenllcken bei spe-
ziellen Fragestellungen sollten auch Instrumente entwickelt werden, mit denen
in Deutschland einzelne Expositionsfaktoren bei begrenztem Aufwand und zeit-
nah in verteilungsbasierter Form erhoben werden konnen. Insbesondere ist zu
prufen, ob bestehende, regelmaflige Befragungen (z. B. Marketingpanels) auch
fur solche Fragestellungen nutzbar sind.

Insgesamt kdnnen verteilungsbasierte Expositionsstandards zu einer Harmoni-
sierung der Bewertung umweltbezogener Gesundheitsrisiken in Deutschland
beitragen. Das Xprob-Projekt hat hierzu einen wesentlichen Beitrag geleistet.
Allerdings bedarf die Umsetzung in administratives Handeln weiterer
Hilfestellungen und einer starker praxisorientierten Darstellung. Die LAUG als
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hdchstes normatives Gremium im umweltbezogenen Gesundheitsschutz in
Deutschland wird dabei das Verfahren zur Festlegung bundeseinheitlicher
Referenzwerte auch in Zukunft unterstitzend begleiten.

Die vom Xprob-Projekt entwickelte Methodik zur Ableitung verteilungsbasierter
Expositionsfaktoren bietet sich als Grundlage fur eine neue Standardsetzung in
Deutschland an. Durch die im Bericht beschriebenen Grundsatze der ,Guten
Praxis® wird die Anwendbarkeit der Methodik fur konkrete Expositionsabschat-
zungen erleichtert. Durch ihr gestuftes Vorgehen steht die neue Methodik nicht
im Widerspruch zum bisherigen Verfahren, sondern bildet eine Erganzung in
Situationen, in denen eine genauere Betrachtung der Exposition angebracht ist.

Zum Schlie3en vorhandener Datenlicken sollte die entwickelte Methodik bei
der Auswertung neuer, bisher nicht frei verfugbarer Studien, und insbesondere
auch zukunftiger Studien verwendet werden. Generell ist anzustreben, dass alle
nationalen Surveys der Fachoffentlichkeit als Public Use Files zur Verfigung
stehen.

Verteilungsbasierte Expositionsmodelle eignen sich sowohl zur Identifikation
wichtiger Einflussfaktoren als auch zur Prognose im Sinne vorbeugender ge-
sundheitlicher Vertraglichkeitsprifungen. Sie stellen damit eine sinnvolle Er-
ganzung zum Human-Biomonitoring dar.

Bevolkerungsbezogene Expositionsmodelle, die auf verteilungsbasierten Expo-
sitionsfaktoren beruhen, kdnnen Eingang in die Gesundheitsberichterstattung,
in Vertraglichkeitsprifungen und in Zulassungsverfahren im Chemikalienrecht
(REACH) finden.

Durch das Xprob-Projekt wurde in Deutschland Kompetenz aufgebaut, die auch
im europaischen Vergleich Bestand hat. Das JRC der EU zeigt aktuell grol3es
Interesse an einer Kooperation mit dem Xprob-Projekt, um insbesondere den
Bereich der Expositionsfaktoren mit aktuellen und validen Daten zu untermau-
ern. Weitere Entwicklungen sollten daraufhin ausgerichtet sein, diese Kompe-
tenz auch gewinnbringend im nationalen Bereich (z. B. anlassbezogene Expo-
sitionsabschatzungen und Health Impact Assessment), aber auch im internatio-
nalen Bereich, wie etwa im neuen europaischen Chemikalienrecht (REACH),
einzubringen.
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The quantitative characterisation of health-related risks is an important element
in defining transparent, rational priorities in regulations and policies. In Germa-
ny, quantitative exposure and risk assessment is gaining in importance. In addi-
tion to dose response assessment (i. e. the quantitative description of the toxi-
cological hazard potential and the dose effect relationship), human exposure
assessment (i. e. the description of the distribution of exposure conditions in the
population) constitutes an important pillar of risk assessment.

Exposure modelling describes a person’s intake of harmful substances — its ex-
posure — via various routes (inhalative, oral or dermal) and via various media
(air, drinking water, food, dust etc.) for combined assessment. Many variables
influencing the intake, such as inhalation rates, food consumption quantities, or
anthropometric data (e. g. skin surface, body weight), are to be assessed inde-
pendently from the pollutant and constitute the basis for what is known as
exposure factors. The provision of handbooks quantifying such exposure factors
helps harmonise risk assessment in various regulatory fields, ensures a
permanently high scientific level in selection and application of the exposure
factors and reveals information deficits and research needs.

As part of the Environment and Health Action Programme (Aktionsprogramm
Umwelt und Gesundheit - APUG), the German Federal Ministry for the Environ-
ment, Nature Conservation and Nuclear Safety funded the research project
“Evaluation of standards and models for probabilistic exposure assessment”
(Xprob) through the Federal Environment Agency. The project was carried out
between September 2002 and November 2005 and aimed to update the
“‘Standards for Human Exposure Assessment” published in 1995 by the
Committee for Environmental Hygiene (AUH® — now LAUG*). A second goal
was to update the methodological recommendations according to the present
state of research. Following the intentions of APUG, the project should make a
contribution to harmonising risk assessment in Germany. Under the
management of the University of Bielefeld, a project group was established
comprising the universities of Bremen and Hamburg, the Lower-Saxony State
Health Institute as well as the Institute of Public Health NRW (16gd). This final
report documents the most important results of the Xprob project. A CD
containing the RefXP database, developed within the project, which includes an
interactive data access for about 700 exposure factors in a standardised format
accompanies this report.

Human exposure assessment is a fundamental element of scientific risk as-
sessment and can be used both retrospectively for assessing human exposures

® AUH — Ausschuss fir Umwelthygiene
* LAUG — Lander-Arbeitsgruppe Umweltbezogener Gesundheitsschutz
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which have already occurred and prospectively for assessing future exposures.
To distinguish between scientific risk assessment and administrative risk
management, precise requirements have to be defined concerning the subject,
objective and level of protection which are then reflected in the exposure model
in a transparent way. In this context, variations in exposure characteristics in the
populations have to be described in the same way as uncertainties with regard
to scientific derivations and their effects on the final result of the assessment.

As a result of the project, a tiered approach is recommended starting with the
traditional approach of human exposure assessment based on (high-end) point
estimates and complementing it in situations where relevant exposure cannot
be ruled out. As a second step — if sufficient data is available — the exposure
model should be recalculated with distribution-based methods. In this way the
capacities required for distribution-based assessments only need to be provided
for exposure situations that justify their input.

Exposure modelling is an important counterpart to the human biomonitoring
(HBM) approach because it traces the influences of real environmental expo-
sure and for its ability to estimate future exposure levels.

The project group used the AUH report as the starting point for evaluating the
existing data base for the exposure factors in Germany. The data of this AUH
report on exposure factors were compared with the data and the data evalua-
tion approaches in the handbooks for other populations. Comprehensive data
and literature searches were carried out for selected topics. The search was
primarily concentrated on data and literature sources for Germany issued after
the publication of the AUH report. These sources were analysed on the basis of
a standardised procedure and used for deriving recommendations for exposure
reference values.

Within the project, a methodology was developed which aims at describing the
distribution of exposure factors, avoiding a normative definition thereof. This
methodology was developed based on an US Environmental Protection Agency
(US EPA) approach, which is consistent with statistical criteria. Moreover, an
age stratification procedure was developed, which optimally reflects the
differences between the various age categories described by empirical data. In
doing so, very different data sets can be analysed using a uniform methodology
and a consistent procedure for deriving reference values. This derivation
procedure is transparent; in particular, the achieved correspondence between
empirical and proposed distribution is described.

A description of this methodology is provided in the first part of the final report.
The developed evaluation routine implemented as a SAS programme has been
made available to the expert public and can be found in a separate directory on
the database CD.
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The derived distributions of human exposure factors are to be seen as an ex-
tension and update of the standard exposure factors published in the AUH
report. Thus, it is still possible to use these standards in their present (updated)
form, e. g. as a basis for point estimates.

In addition to secondary analysis of existing data sets, literature reviews were
also carried out to assess the quality of data sources and to fill existing data
gaps. Moreover, for some exposure factors only data from literature are avai-
lable. This applies in particular to inhalation, dermal uptake as well as soil and
dust ingestion. A detailed discussion of these topics is given in the second part
of the final report. Here, recommendations for reference values in Germany are
derived which, in the meantime, have been recommended by the German
States’ Working Group on Environment and Health (LAUG)® so that they can
now be used as standard exposure factors for the German population.

The following data evaluations were made within this project:
Anthropometry

With regard to human anthropometric data, several data sets of different quality are
available. For body weight and size as well as body mass index (BMI) recommenda-
tions for reference values could be taken from survey data and from literature.
Distribution-based reference values could only be derived for adults. The existing data
gap with regard to updated and representative data particularly for children and young
people could in the near future be filled by evaluating data from “The German Health
Interview and Examination Survey for Children and Adolescents” (KiGGS®) with the
Xprob methodology. In this way, updated survey data which can be recommended
without restrictions would also be available for children and adolescents and could be
used for distribution-based human exposure assessments.

Time budget

Various data sets from the 1990s were considered and evaluated with regard to the
“time budget and activity distribution” aspect. This includes variables describing times
and places of a person’s stay as well as his/her patterns of activity in quantitative
terms. The data situation has considerably improved since the publication of the AUH
report. Data on a person’s activity patterns and whereabouts are, however, not always
adequately retrieved in German surveys for exposure modelling purposes.

Representative studies on the time budget are available for the age groups 5 to 17
years as well as 23 to 79 years. Information on single variables such as, for example,
sleeping times for children is however not available for all age groups. For children
under 5 years of age, no such data are available for Germany.

All time budget data sets could be stratified in accordance with the Xprob methodology,
i. . gender-specific evaluations were carried out and age classifications were in most

> 10th LAUG Meeting in Diisseldorf, September 24-25, 2007
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cases maintained as follows: 25 — 34; 35 — 44; 45 — 54; 55 — 64; 65+ years. For chil-
dren, only one data source was available on this topic. It could also be evaluated with
regard to age and sex.

The data situation for activity patterns continues to be unsatisfactory. The 1998 Federal
Health Survey provides information on different activity degrees, but these do not allow
for a distinction between indoor and outdoor activities. For want of adequately updated
data, the data set compiled by AUH and ICRP’ is, with some restrictions, still recom-
mended for human exposure assessments.

Another possibility of closing this gap may be provided by the time budget survey of the
Federal Statistical Office. For the purpose of human exposure assessments the survey
could be recoded and reanalysed. With its methodology, the collection of data through
diary entries, this survey provides a good approach for future surveys such as for
example a survey on a person’s activities and whereabouts. The recoding and reanaly-
sis of this survey was not carried out in the Xprob project because it would have gone
beyond the scope of the project. KiGGS should moreover soon provide time budget
information for the age groups of children and teenagers.

Further methodological research is needed with regard to correlations between
variables and mixed distributions. One approach to finding a solution consists of the
stratification of the particular data sets by further variables (such as employment
conditions or daily working time). This variable was collected under the 1998 Federal
Health Survey, but for lack of capacities in the Xprob project, no stratified evaluation of
these activity patterns was carried out.

Nutrition

Data sets on food consumption are collected for different reference periods (consump-
tion per day, week and month) which can all be relevant for specific problems. Since
major studies have not been completed yet or are not available as Public Use Files for
secondary analysis, the derived distribution-based reference values are still based on
the data material of the National Food Consumption Survey of 1985-89. For a future
extension of the reference values, it is recommended that all studies mentioned in the
present report be documented in the form of distributions and as Public Use Files. For
the age categories 14 years and above, the second National Food Consumption
Survey will replace its predecessor. A corresponding analysis of the upcoming data
should be done for different reference intervals and food categories in order to provide
as many different scenarios as possible with specific and current data. If an exposure
model considers several food consumption variables and if considerable correlations
have to be expected among them, the distribution-based exposure model should be
calculated as an empirical simulation based on individual data of the survey. Therefore,
the survey data should be made available as Public Use Files providing its complete
empirical data set.

The data collected in Germany on the consumption of self-grown fruits and vegetables
are restricted to garden plot holders. For a secondary analysis under the Xprob project,
only regional data from a North Rhine-Westphalian study could be used. These data
provide information solely for adults living in the Ruhr area.

" International Commission on Radiological Protection
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Although domestic tap water constitutes an important potential source of exposure,
most food consumption surveys fail to distinguish between tap water and bottled water.
For the consumption of tap water, data are only available from the DONALD survey for
infants (0 — 36 months) and for adults (18 years and older) from the 1998 German
Environmental Survey. For the latter, statistical distributions could be derived for
different age categories. However, the response categories only provide for a very
rough quantification of intake volumes which are not represented by measured data,
particularly for the upper consumption levels for coffee/tea. Representative data for
children and adolescents are also being collected by the present KiGGS study.

Oral soil and dust intake

The discussion and derivation of suitable reference values for oral soil and dust intake
are exclusively based on sources of information in literature.

Since the publication of the AUH report, two new empirical studies on soil ingestion
have been carried out. The US-American study carried out in 1996, however, reveals
considerable problems concerning the realization and evaluation of the analyses and is
therefore not suited for deriving recommendations as exposure standards. In a recent
study from Germany, sample sizes for the individual age groups are so small that they
also cannot be used for deriving recommendations as reference values. By looking at
the total number of all usable studies and reanalyses, reliable ranges of mean values,
medians and upper percentiles can be established for soil ingestion in children. A
detailed stratification in the children’s age group is not possible due to the small sample
size in the individual studies. Recommendations for reference values on oral intake
levels of house dust cannot be derived because of lacking data.

For usable estimates of soil ingestion, additional empirical studies involving larger
sample sizes are required in Germany.

Inhalation

New representative data sources which could be used for deriving reference values for
inhalation rates could not be identified for Germany. Therefore, data from literature
have to be used. For inhalation rates only preliminary recommendations can be made
since the presently available data pool has to be regarded as unsatisfactory.

For the distribution-based human exposure assessment, recommendations can be
made based on US-American data, although applicability may be limited due to the
non-European origin of these data. For point estimates in the first tier of the tiered
approach, data from the AUH or ICRP can be used in future. Due to a clear
dependency of the breathing rates on the basic metabolic rates at least a body weight
related approach for exposure assessment is recommended. From the probabilistic
point of view an empirical study with a large sample size is recommended. Such a
study would allow gender and age-specific analysis incl. derivation of statistical
distributions. The activity dependencies should be taken into account. Different activity
levels and covariation with age, sex and body weight should also be considered in this
context.

Dermal uptake

No new recommendations for dermal exposure factors have been derived: a limited
data and literature search didn't result in locating new information.
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Use of drinking water for non-nutritional purposes

Data on the use of drinking water for body hygiene (showering, washing or bathing) or
other activities such as cleaning, washing of clothes or preparing vegetables can only
be found to a very limited extent. The available data and literature, respectively, pro-
vide only very rough information on the amount of water used per person and per day
or activity. Therefore, no recommendations on the use of drinking water for non-nutri-
tional purposes can presently be put forward.

Dwelling characteristics

For Germany, no data could be identified for dwelling space volumes and air exchange
rates. Only with regard to the size of the living area surveyed under the socio-economic
panel (SOEP) distributions could be derived. The SOEP contains further data on
dwelling characteristics which will in future still have to be analysed further (e. g. the
construction year of the building). The availability of data on the length of occupancy,
however, is better. Here, age- and gender-specific reference values can be recom-
mended (distribution-based).

A detailed discussion of the data quality can be found in the second part of the
report. In the RefXP database developed within the project, the distributions and
characteristics of the individual exposure factors are provided, structured by
different topics regarding exposure factors. The selected procedure and the
provision of results in the form of a uniformly structured database offer clear ad-
vantages compared to the isolated and non-uniform presentation used hitherto.
In this database detailed information is given on the data source of the expo-
sure factor, its empirical distribution, on the distribution functions and its pa-
rameters with the best fit to the empirical data, stratified by age and gender.
Access to the exposure factors is supported by an interactive surface.
Alternative data sources are also displayed. The provided data can be imported
into modelling software. A user manual for usage of the database is given as
part of this report. The database is structured in such a way that other
institutions may contribute to the data sets in the future.

The methods of the distribution-based exposure modelling are described in this
report and applied in exemplary case studies, together with literature reviews,
data searches and analyses as well as the development of a methodology for
secondary analysis of existing data sets on exposure factors.

Core items of the report are “Procedures of exposure modelling in a real popu-
lation (incl. its variations)” and “Description and documentation of uncertainties
in modelling and of its results”. In this connection, the concept of good practice
in distribution-based exposure modelling is intended to support quality assur-
ance and transparency in modelling, in handling the empirical input data and
calculations as well as the documentation and interpretation of the results of the
modelling process. For modelling, a tiered approach is recommended which will
lead to more complex models, depending on the specific problem of concern.
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For evaluating the data basis, criteria have been derived and adjusted as
required within the Xprob project.

Two scenarios serving as exemplary case studies and one additional case
study were used to review and further develop the methodology within the
Xprob project. In this context, possible limitations of the methodology and
further need for research were revealed. All examples have been taken from
important human exposure assessment application areas.

The scenario "Living on a soil contaminated site" was focused on pointing out
the possibilities of overcoming data gaps and adjusting derived human expo-
sure standards for lifelong exposure (0 — 75 years), respectively. From this sce-
nario, substantial improvements could be developed for the data retrieval in the
database as along with detailed instructions for dealing with age stratifications
and data gaps. These instructions are also included in the report.

The scenario "Prognosis of tetrachloroethylene exposure of the German popu-
lation" was used to find out whether the population’s exposure to tetrachloro-
ethylene (PER) as an air-borne pollutant can be estimated using the newly de-
rived data. Partial models for the input variables "indoor and outdoor air
pollution" as well as for "uptake and distribution in the body" were developed in
a tiered approach to estimate the expected exposure and body burden (PER
concentration in the blood), respectively. In this context, it was explored if
exposure modelling can be used to recalculate historically available empirical
data on body burden of PER with sufficient precision regarding its amount and
distribution in the population. When addressing this problem, considerable data
gaps were revealed, particularly concerning the distribution of human activities,
the intensity of these activities in relation to breath rates as well as the
characterisation of the corresponding places where persons spent their time.
This application test clearly showed that factual dependencies between model
variables and existing correlations have to be included in the modelling
procedure. In case of high variability of the input data, the prognostic quality of
the exposure model with respect to the central tendency, variation and upper
percentile of the body burden is considered to be good. The modelling
estimates correspond to results from population studies (cross-sectional
comparison) as well as to measured HBM values (comparison of individual
data) in a specific study for evaluating remediation measures. Existing
uncertainties with respect to selected variables, available data, models,
calculations and outcome variables are described in the report.

In an additional case study, an existing data set was re-analysed to evaluate the
distribution-based methodology. The data were taken from a human biomoni-
toring study on the mercury and arsenic burden on people living in a former
miners region in the northern Palatinate area, compared to an unaffected
control group. Within this case study, a quantitative exposure model was
defined both for mercury and arsenic, with due consideration of the relevant
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exposure routes. The required exposure factors were taken from the RefXP
database or from literature. The mercury model allows for comparatively good
predictions of mercury concentrations excreted via urine. However, the
exposure factors recognised as being most relevant in the mercury exposure
model are "amalgam fillings" and "profession". But no information is given in the
RefXP database on these factors. In contrast, exposure factors from the RefXP
database (e. g. drinking water and fish consumption) were used in the arsenic
exposure model. Here, however, only a relatively low proportion of the variance
of arsenic concentration measured in the urine can be explained by the model.

Even in future it will be difficult to concretely distinguish between variation and
uncertainty in exposure modelling. The transparent description of uncertainties
when using (high-end) point estimate exposure modelling techniques helps to
justify the necessity of further modelling and to explain differences in the quality
of various assessments.

The interim and final results of the project were presented to experts in the field
and discussed at two workshops with international participation. Both
workshops are documented in specific publications. The ideas and suggestions
of the workshop discussions are included in this final report. International expert
opinions were included in the project. On this occasion, it became clear that the
results of the German Xprob project are also relevant to EU-wide efforts on the
harmonisation of exposure assessment and exposure-related databases.

The exposure reference values recommended by Xprob and the methods of
probabilistic exposure modelling can be applied to many areas in which expo-
sure assessment is carried out. Apart from application in the field of event-re-
lated risk assessment, applications are in particular possible in the field of
health impact assessment (HIA) as well as in national and EU chemical policies.

For health impact assessments distribution-based models can be used for the
prognosis of future exposures as well as for describing variability in exposure of
the population and uncertainties of the results obtained. Additional benefits are
seen in the systematisation of the exposure assessment procedures, for the
typology of information, and for analyses of subpopulations.

Within the European chemicals legislation and its modifications by the REACH
process (Registration, Evaluation and Authorisation of Chemicals), present con-
siderations concerning the details of the requirements for exposure assessment
call for a tiered approach for developing exposure scenarios and for estimating
exposure levels. Distribution-based exposure modelling is presently mainly rec-
ommended for the highest tier. Here, the Xprob results might contribute to the
detailed technical implementation of the exposure assessment. Parts of the
Xprob report may be adapted as REACH-specific requirements.

For several areas of the exposure factors, various data gaps were identified for
Germany. For anthropometric exposure factors, recommendations can be given
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on a person’s body weight, body height and BMI, whereas no or limited data are
available on a person’s body fat percentage, body surface or blood volume. On
food consumption, various nationwide surveys carried out with different
methods are available or currently being conducted which can all be used for
future recommendations. However, not all results are presently available as
Public Use Files so that the Xprob methodology would have to be applied by the
data holders themselves. Additional data are missing for specific population
groups (e. g. vegetarians, self-supporters, pregnant women), for specific oral in-
take rates (e. g. soil and dust, drinking water consumption) or are missing in the
form of longitudinal studies on lifelong nutrition habits. Regarding the time
budget, only recommendations on single variables can presently be made.
Here, a survey is missing in which data on a person’s activities and the places
where he/she is staying are jointly collected, due to the existing dependencies
between time budget and activity patterns. The same applies to dwelling char-
acteristics for which data on room air volumes and airing habits are missing,
which would provide information about typical air exchange rates.

The newly derived exposure factors underline the high relevance of national
surveys and how important it is to repeat surveys on a regular basis for follow-
up, i. e. changed food consumption habits or modifications of other exposure
factors.

Due to capacity shortages in the project not all ways of analysing the existing
data sources could be carried out. But the way of carrying out these analyses,
i. e. the methodology and the software program, has been put forward. These
might be used for generation of new and more up-to-date proposals for expo-
sure factors. However, it is recommended that the methodology of analysing
characteristics according to specific categories be extended, such as for the
adjustment of frequency distributions.

An extension of the Xprob methodology to include further areas such as occu-
pational health and consumer protection is also possible and supported by the
respective authorities.

Methodological research issues concerning the optimal allocation of variation
and uncertainty in practical exposure modelling. Deriving the distribution of cor-
related exposure factors at present requires simulation with the help of empirical
data. Here, straightforward concepts for considering correlations in simulation
calculations are missing. These concepts are particularly essential when the
modelling of correlations is not supported by empirical data but by mere as-
sumptions. The same problem applies to the distinction between subpopula-
tions. To date, stratifications have only been made with regard to gender and
age. Further stratifications, however, are conceivable. Consistent procedures
are missing in cases where the stratification variable is not known and the
stratification can only be carried out with the help of empirical data (so-called
mixed distributions).
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With regard to modelling, the development of a tool kit containing standardised
elements for the respective scenario appears reasonable. In this way, the
concept of exposure standards would also be transferred to the modelling level.
Finally, also in the field of model evaluation further standards of comparison and
quality factors are required which can help to assess the quality of modelling.

The alleged unambiguousness of point estimates is at first sight suspended
under the distribution-based approach. While for the point estimate specific
values are agreed upon in advance, implying that they adhere to specific
protection levels, the distribution-based analysis calls for the requires to explicit
determination of desired protection levels.

Additional application scenarios should contribute to further demonstrating the
methodology of probabilistic modelling. Moreover, one strand of development
should address the comparison of measured and modelled exposures to show
the possibilities and limitations of these two complementary approaches.

The report offers fundamental guidance on dealing with probabilistic modelling.
The provision of a limited number of regularly occurring application situations as
"standard scenarios" could generally contribute to an agreement on exposure
modelling and in particular on distribution-based exposure modelling.

The distribution-based exposure assessment contributes to transparency and
puts forward the most recent scientific developments. Dealing with empirical
data as well as the characterisation of heterogeneity in the population and
uncertainty about the results obtained are challenging issues for risk
communication. The repertoire of regulative exposure assessment, albeit not
used on a daily basis, includes the following: the methodology of using existing
data and assessing new data respectively, quality assurance of the results
obtained, and the use of modern techniques. The increasing transparency of
distribution-based risk assessment, however, compensates for the
disadvantage of higher complexity. Simple answers can be provided much
quicker and at lower costs but often they require costly adjustments afterwards.

In addition to the general exposure factors provided in the database, more
specific problems might require exposure information which is available in data
sources but calls for more specific analyses. Instructions on dealing with these
cases are still to be developed. In view of the data gaps existing for more
specific problems, instruments should be developed by way of which informa-
tion on the distribution of individual exposure factors in Germany could be col-
lected in a cost- and time-effective way. In particular, it has to be verified if
existing, regular surveys (e. g. marketing panels) can also be used for such
problems.

Under the Xprob project, proposals for exposure reference values have been
developed which should be seen as a contribution to updating the AUH report.
These proposals are intended to act as a basis on which standardised and
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harmonised exposure assessment might be conducted. The AUH values will
retain their value and validity until then. For this reason, nearly all standards of
the AUH report have been included in the RefXP database.

All in all, distribution-based exposure standards can contribute to the
harmonization of the assessment of environmental health risks in Germany.
Their implementation into administrative policy, however, calls for additional
support and practice-oriented developments. In this context, the LAUG intends
to continue to support the procedure of defining reference values for exposure
factors throughout Germany.

The methodology developed under the Xprob project for deriving distributions
for exposure factors can serve as a basis for new reference values for exposure
factors in Germany. The principles of "good practice" described in the report will
facilitate the use of the methodology in concrete exposure assessments.
Thanks to the tiered approach, the new methodology is consistent with the pre-
sent procedure providing additional support in cases where a more detailed
analysis of the exposure is required.

For filling existing data gaps, the methodology developed should be used for
evaluating more recent studies which are not freely available yet, and in
particular for future studies. In general, all national surveys should be made
available to the expert public as Public Use Files wherever possible.

Distribution-based exposure modelling is suitable for identifying important influ-
ence factors and for prognoses made in the context of prospective health
impact assessments. As such, it is a reasonable complementation to the human
biomonitoring approach.

Population-related exposure models which are based on distribution-based ex-
posure factors can be used for the purposes of health monitoring, of impact as-
sessments and for approval procedures in chemicals legislation (REACH).

The Xprob project has served to establish competence in Germany which will
assert itself at the European level. The JRC of the EU is presently interested in
cooperation with the Xprob project to support in particular the field of exposure
factors with updated and valid data. Further developments should be aimed at
using this competence in a profitable way at the national level (e. g. "reactive"
exposure assessments and prospective impact assessments) but also at the
international level such as for example under the REACH procedure.






0O Das Projekt Xprob
Odile Mekel

0.1  Einleitung

Das mit dem vorliegenden Bericht dokumentierte Projekt ,Evaluation von Stan-
dards und Modellen zur probabilistischen Expositionsabschatzung®, kurz:
~Xprob®, konzentriert sich auf die Betrachtung von personenbezogenen Variab-
len in der Expositionsmodellierung. Hiermit sind alle an eine Person gebunde-
nen Faktoren gemeint, die einen Einfluss auf die Hohe der Exposition derselben
haben. Dies sind unter anderem die Kontaktmdglichkeit, -haufigkeit und -dauer
der betroffenen Personen mit einem kontaminierten Umweltmedium. Die Be-
zeichnung Expositionsfaktor — vom Englischen ,exposure factor® — hat sich da-
bei auch im Deutschen durchgesetzt.

Um nicht fur jede Abschatzung einer Exposition erneut personenbezogene
Merkmale in der Bevolkerung erheben zu muissen, ist es sinnvoll, auf eine eva-
luierte Datenbasis fur Expositionsmodellierungen zurtckgreifen zu konnen. Pro-
jektziel war es daher, eine aktuelle Zusammenstellung von Expositionsfaktoren
fur die in Deutschland wohnende Bevdlkerung zu schaffen.

0.2 Ausgangssituation

Informationen zu personenbezogenen Modellvariablen, die in die Expositions-
modellierung eingehen, wurden 1995 erstmalig fur Deutschland vom Ausschuss
fur Umwelthygiene bereitgestellt. Sie wurden u. a. unter der Zielsetzung er-
arbeitet, bundeseinheitliche Verfahren der Expositionsabschatzung zu entwi-
ckeln und dabei die Variations- und Unsicherheitsquellen flr die betrachteten
Expositionspfade darzustellen. Der Bericht ,Standards zur Expositionsabschat-
zung“ (AUH 1995) dokumentiert auf dem wissenschaftlichen Kenntnisstand von
1995 die verfugbaren Daten zu relevanten BasisgroRen und Einflussfaktoren. In
dem Bericht finden sich Angaben fiur Punktschatzwerte der Variablen fir den
,wahrscheinlichen“ und den ,ungunstigen” Fall. Ferner enthalt der Bericht ver-
einzelt flr einige Expositionsvariablen zusatzliche Verteilungsparameter, die fur
probabilistische Expositionsabschatzungen genutzt werden kdnnen. Fur einzel-
ne Einflussfaktoren dokumentiert der AUH-Bericht bestehende Kenntnislicken
und Unsicherheiten, sowie die Notwendigkeit einer kontinuierlichen Fortschrei-
bung der Expositionsstandards.

Neben der zeitlichen Aktualisierungsnotwendigkeit ist eine Weiterentwicklung
des AUH-Berichts auch deshalb angezeigt, da sich erst bei der praktischen An-
wendung der ,Standards“ im Rahmen von konkreten Anwendungsbeispielen
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Verbesserungsnotwendigkeiten, Informations- und Datenlicken sowie metho-
disch begrundete Einschrankungen zeigten, die in einer Fortschreibung uber-
wunden werden konnen.

0.3 Das Projekt Xprob

Die Aktualisierungs- und Fortschreibungsnotwendigkeit des AUH-Berichts war
Ausgangspunkt fur die Férderung des Forschungs- und Entwicklungsprojekts
,Evaluation von Standards und Modellen zur probabilistischen Expositionsab-
schatzung (Xprob)“. Das Projekt wurde vom Umweltbundesamt im Rahmen des
Aktionsprogramms Umwelt und Gesundheit (APUG) mit Mitteln aus dem Um-
weltforschungsplan des Bundesministeriums fur Umwelt, Naturschutz und Re-
aktorsicherheit (BMU) von September 2002 bis November 2005 finanziell ge-
fordert. Durchgefuhrt wurde das Projekt von einem Forschungskonsortium be-
stehend aus Wissenschaftlern der Universitaten Bielefeld, Bremen und Ham-
burg sowie des Landesinstituts fiir den Offentlichen Gesundheitsdienst NRW
und des Niedersachsischen Landesgesundheitsamts.

0.3.1 Projektziele
Im Xprob-Projekt wurden folgende Ziele verfolgt:

e Bereitstellung reprasentativer Datengrundlagen fur Deutschland fur per-
sonenbezogene Modellvariablen in Expositionsabschatzungen (Expo-
sitionsfaktoren) in einheitlicher und standardisierter Form;

e Evaluation der Variabilitdt und Unsicherheit dieser Variablen und deren
Beschreibung in geeigneter Form fir die Anwendung sowohl in Punkt-
schatzungen als auch in verteilungsbasierten Schatzungen;

e Empfehlungen zur transparenten und nachvollziehbaren Quantifizierung
dieser Modellvariablen;

e Zusammenstellung von Kriterien
e zur Beschreibung der Datenqualitat und -reliabilitat,
e zur Beurteilung von Verteilungsanpassungen sowie
e zur Berechnung der Modellsensitivitat.

e Erprobung bzw. Anpassung der Empfehlungen auf die speziellen Be-
durfnisse der Anwender hin;

¢ Entwicklung und Anwendung eines praxistauglichen Verfahrens zur Her-
leitung von Verteilungen, die sogenannte Verteilungsanpassung, fir Ein-
gangsvariablen aus bestehenden Datensatzen,;
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e Behandlung von methodischen Aspekten der Expositionsabschatzung -
insbesondere der probabilistischen Expositionsabschatzung - im Hinblick
auf die praktische Umsetzung im administrativen Bereich;

e Erarbeitung von Hinweisen zur sachgerechten Beurteilung der bendtig-
ten Modellkomponenten,;

e Demonstration und Erprobung der ausgearbeiteten Empfehlungen fir die
Modellvariablen bzw. der probabilistischen Schatzmethodik in szenari-
schen Fallstudien;

e Dokumentation der personenbezogenen Modellvariablen nebst methodi-
schen Aspekten und Empfehlungen zur ,Guten Praxis® (good practice of
probabilistic modelling) in einem flr die Administration nutzbaren Format.

0.3.2 Projektablauf

Die Einzelaufgaben, die im Projekt bearbeitet wurden, orientieren sich nach den
Projektzielen und lassen sich anhand des nachfolgenden Flussdiagramms ver-
deutlichen.

Abbildung 0.1 Schematische Darstellung der Projektinhalte
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Uber eine Daten- und Literaturrecherche wurde die verfliigbare Datenlage zu
den personenbezogenen Expositionsfaktoren analysiert und evaluiert. Parallel
dazu wurde eine Methodik fur Verteilungsanpassungen zur Auswertung der Se-
kundardaten entwickelt. Aus der Analyse wurden Empfehlungen flr Referenz-
werte abgeleitet, die in die eigens in diesem Projekt entwickelte Datenbank
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RefXP eingeflossen sind. Die Methoden und vom Projekt abgeleiteten Empfeh-
lungen wurden schlieBlich in geeigneten Anwendungsbeispielen erprobt und
sind in den vorliegenden Bericht eingeflossen.

In die Daten- und Literaturrecherche wurde die Literatur bis zum Stand Mai
2005 einbezogen. Flr das Thema der europaischen Chemikalienpolitik wurden
Informationsquellen bis einschliel3lich September 2005 gesichtet und verwertet.

Die Projektergebnisse wurden auf zwei Workshops der Fachoffentlichkeit dar-
gestellt und mit ihr diskutiert. Die zukunftigen Anwender der Projektergebnisse
wurden frihzeitig einbezogen, um durch eine breite Kommunikation die Akzep-
tanz flr die neue Methodik zu erhéhen und um eine Qualitatssicherung des
Projekts zu ermdglichen. Der Teilnehmerkreis bestand jeweils aus mehr als 70
nationalen und internationalen Fachwissenschaftlerinnen und -wissenschaftlern
aus dem Bereich der Expositions- und Risikoabschatzung.

0.3.3 Produkte des Projekts und Aufbau des vorliegenden Berichts
Die Produkte des Projekts orientieren sich ebenfalls an den Projektzielen.

Ein Kernprodukt dabei ist die Dokumentationsdatenbank RefXP. Diese Daten-
bank enthalt alle Daten, die im Rahmen des Projekts recherchiert, evaluiert und
fur die Empfehlungen abgeleitet wurden. Die Datenbank wird auf einer CD bzw.
im Internet zur Verfigung gestellt und ermoglicht durch die mitgelieferte Soft-
ware einen schnellen Zugriff auf die aufbereiteten Expositionsfaktoren.

Ein weiteres Kernprodukt ist der vorliegende Bericht, der in 3 Teile gegliedert ist
und einem zusatzlichen Anhangsband enthalt. Der erste Teil umfasst die
Grundlagen der Methodik und der guten Praxis der verteilungsbasierten Exposi-
tionsmodellierung. Im zweiten Teil werden die Expositionsfaktoren und die Da-
tenbank vorgestellt. Die Anwendungsstudien sind im dritten Teil zu finden. Zum
Schluss wurden im Anhangsband technische Anleitungen und Programmcodes
aufgenommen.

Der erste Teil des vorliegenden Berichts enthalt Hinweise zu den methodischen
Aspekten der Expositionsmodellierung im allgemeinen und zu der bevolke-
rungsbezogenen, verteilungsbasierten Expositionsabschatzung im besonderen:
In dem ersten Kapitel werden die Kernpunkte einer (verteilungsbasierten) Ex-
positionsmodellierung aufgefihrt. Diese sind als Empfehlungen zur ,Guten Pra-
xis“ verteilungsbasierter Expositionsmodellierung zu interpretieren und dienen
als Roter Faden fur diesen ersten methodischen Berichtsteil. In den nachfol-
genden Kapiteln werden diese Kernpunkte detailliert beschrieben und begrin-
det: Die Kapitel 2 und 3 enthalten die Beschreibung der Vorgehensweise bei
einer Expositionsabschatzung und gehen auf die Anforderungen an die Model-
lierung ein. Diese Anforderungen sind von den jeweiligen Zielen der Expositi-
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onsabschatzungen abhangig. Ab Kapitel 4 geht der Bericht auf einzelne Schritte
einer (verteilungsbasierten) Modellierung ein:

e Auswahl der bendtigten Datenquellen (Kapitel 4);

e Vorgehen bei der Verteilungsanpassung (Kapitel 5);

e Durchfliihrung von Simulationen (Kapitel 5);

¢ Interpretation und Dokumentation der Ergebnisse (Kapitel 6);

¢ Analyse der Unsicherheit in Expositionsmodellierungen (Kapitel 7).

Zum Schluss geht Kapitel 8 auf die Methodik zur Bewertung von Expositions-
prognosen ein. In allen Kapiteln werden Detailaspekte der einzelnen Schritte
eingehend beleuchtet. Bei der Beschreibung dieser Detailaspekte wurden die
Erfahrungen genutzt, die bei der Ausarbeitung der Expositionsfaktoren, in den
szenarischen Anwendungsstudien gesammelt wurden. Die Ergebnisse dieser
exemplarischen Szenarien sind in dritten Berichtsteil dokumentiert.

Im zweiten Teil des vorliegenden Berichts sind die abgeleiteten Empfehlungen
fur die Expositionsfaktoren dokumentiert. Darlber hinaus enthalt dieser Be-
richtsteil zusatzliche Detailinformationen zu den einzelnen Expositionsvariablen.
Dieses ist als Erganzung zu den Inhalten der Datenbank zu sehen und liefert
Begrindungen und Diskussionsbeitrage zu den dort aufgenommenen Daten.
Ferner werden Hinweise zum Umgang mit den dargebotenen Expositionsfakto-
ren im Hinblick auf ihre Variabilitat und Unsicherheit aufgenommen. Ebenfalls
liefert der zweite Berichtsteil Informationen zu weiteren Literatur- und Daten-
quellen, die aufgrund eines ungenugenden Qualitatsstandards nicht in die Da-
tenbank Eingang gefunden haben. Eine Anleitung zum Umgang mit der Daten-
bank RefXP vervollstandigt den zweiten Teil.

Wie bereits erwahnt, wurden verteilungsbasierte Methoden in szenarischen
Fallstudien angewandt und im dritten Berichtsband dokumentiert. Diese Fallstu-
dien stammen aus der Praxis des umweltbezogenen Gesundheitsschutzes. Ein
zukunftiges Anwendungsfeld wird in der Expositionsbeurteilung im Rahmen der
europaischen Chemikalienpolitik (REACh) gesehen. Hierzu sind im dritten Teil
ebenfalls Ausfihrungen aufgenommen.

Im Anhang folgen technische Beschreibungen der Datenbanksoftware und
-pflege, technische Informationen zur Verteilungsanpassung mit dem Statistik
Programmpaket SAS. Eine weitere technische Anleitung zur Umsetzung von
probabilistischen Modellierungen in einer kommerziell verfugbaren Software-
umgebung (@RISK) komplettiert dieses Berichtswerk.

Zusatzlich zu diesem Abschlussbericht und der Datenbank sind weitere Pro-
jektprodukte entstanden. So wurde das Projekt auf Fachtagungen, Workshops
und in wissenschaftlichen Zeitschriften der Offentlichkeit vorgestellt und disku-
tiert. Eine Ubersicht dieser Veroéffentlichungen ist im Anhang A6 aufgenommen.
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Tabelle 0.1 Kernprodukte des Xprob-Projekts:
Datenbank und Abschlussbericht

° Datenbank RefXP

e  Abschlussbericht

Teil 1 Grundlagen der verteilungsbasierten
Expositionsmodellierung

Teil 2 Empfehlungen fir Expositionsfaktoren

Teil 3 Szenarische Anwendungsstudien

Anhange (i) Dokumentation der Datenbank und der Datenpflege;
(i) Anleitung zur probabilistischen

Expositionsmodellierung mit @RISK;

(iii) SAS-Skript zur Verteilungsanpassung

Die Bereitstellung neuer Daten fur Expositionsfaktoren und der Methodik fur
probabilistische Schatzverfahren wird eine wichtige Basis fur die Anwendung
und Weiterentwicklung verteilungsbasierter Expositionsabschatzungen im ge-
sundheitsbezogenen Umweltschutz in Deutschland und Europa liefern. Durch
die Berucksichtigung bestehender Variation Uber Personen und Situationen
konnen im Gegensatz zu klassischen Punktschatzungen realistischere Progno-
sen erwartet werden. Durch die gleichzeitige, in das Verfahren integrierte Be-
trachtung des ,ungiinstigen Falles” wird deutlich, welches Schutzniveau mit die-
sen Annahmen erreicht wird.

Die Festlegung von nationalen Empfehlungen fur einzelne Expositionsvariablen
dient der Vereinheitlichung und Vergleichbarkeit sowie der Genauigkeit bei der
Durchfihrung von verteilungsbasierten Abschatzungen, da fir diese Variablen
auf die festgelegten Empfehlungen zurtckgegriffen werden kann.

Die Expositionsabschatzung, insbesondere mit Hilfe der neueren probabilisti-
schen Verfahren, ist eine anspruchsvolle Methodik, welche sowohl fundierte
Fachkenntnisse als auch zuverlassige Datengrundlagen erfordert. Mit der Be-
reitstellung eines praxisorientierten Berichts zur Expositionsabschatzung wer-
den Grundlagen und Methoden fur typische Modellvariablen zur Verfigung ge-
stellt, die dem aktuellen wissenschaftlichen Kenntnisstand entsprechen. Die
Anwendung dieser Vorschlage wird zu einer grofieren Einheitlichkeit der Risiko-
abschatzung in Deutschland und damit auch zu groRerer Glaubwurdigkeit staat-
lichen Handelns in diesem Bereich beitragen.
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Die Ergebnisse des Projekts sollen einen Beitrag zur Férderung der fundierten
Anwendung quantitativer Risikoanalysen in Deutschland liefern, so dass damit
ein Niveau erreicht wird, das auch im internationalen Vergleich bestehen kann.
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1 Empfehlungen der Guten Praxis
Odile Mekel, Olaf Mosbach-Schulz

1.1 Hintergrund

Die Quantitative Risikoabschatzung (QRA) als Methodik der Quantifizierung
gesundheitlicher Risiken durch Umweltbelastungen gewinnt im gesundheitsbe-
zogenen Umweltschutz auch in Deutschland zunehmend an Bedeutung. Die
Charakterisierung und Quantifizierung von Gesundheitsrisiken durch Schad-
stoffe aus der Umwelt beruht auf der Kenntnis gesundheitsgefahrdender Stoff-
eigenschaften (Gefahrdungsabschatzung), der Abschatzung von Dosis-
Wirkungsbeziehungen und der Expositionsabschatzung. Das Risiko einer mog-
lichen Beeintrachtigung oder Schadigung der Gesundheit 1asst sich fur eine be-
stimmte Situation erst aus der integrierten Betrachtung der Ergebnisse von To-
xizitatsabschatzung und Expositionsabschatzung charakterisieren.

Einsatzmoglichkeiten fir quantitative Risikoabschatzungen bestehen in zahlrei-
chen Feldern des gesundheitsbezogenen Umweltschutzes: Ausgehend von der
Noxenbewertung und Ableitung von Beurteilungskriterien fur Umweltmedien,
wie zum Beispiel fur die Nahrung, den Boden oder die Luft, Gber die Beurteilung
bestehender oder kinftiger Belastungssituationen, bis hin zur vergleichenden
Risikobewertung zum Zwecke der Prioritatensetzung fur die gesund-
heitsbezogene Umweltpolitik (Mekel et al. 1997, Risikokommission 2003). In
allen Anwendungsbereichen spielt die Expositionsabschatzung, insbesondere
die Expositionsmodellierung, als Teil der Risikoabschatzung eine grof3e Rolle.

In einer Expositionsmodellierung werden Informationen tber Art, Haufigkeit und
Intensitat des Kontaktes von Mitgliedern einer Bevolkerung oder einer betrach-
teten Bevdlkerungsgruppe mit einem kontaminierten Umweltmedium und der
Konzentration verknupft. Dadurch sind auch prognostische Aussagen uber die
zukinftige Belastung oder die Belastung einer bislang nicht untersuchten Popu-
lation mit einem bestimmten Schadstoff moglich. In die Expositionsabschatzung
gehen dabei neben Daten zum betrachteten Schadstoff viele personen-
bezogene Modellvariablen wie anthropometrische Daten, Zeitbudget, Aktivi-
tatsmuster, Trinkwasser- und Nahrungsverzehr etc. ein.

Bei der Quantifizierung von Modellannahmen sind sowohl die Variabilitat als
auch die Unsicherheit fir jede Modellvariable zu berucksichtigen. Variabilitat
kann in Raum, Zeit oder zwischen den Individuen in der Population auftreten;
Unsicherheit kann als Unkenntnis bzw. Ungewissheit Uber einzelne Systembe-
dingungen verstanden werden. So variiert z. B. die Aufenthaltszeit im Freien
sowohl auf Grund individueller Gewohnheiten (Berufstatigkeit / Freizeitverhal-
ten) als auch auf Grund saisonaler (Sommer / Winter) bzw. regionaler (landli-
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cher / stadtischer Raum) Unterschiede. Eine Schadstoffbelastung der Luft be-
wirkt also eine — je nach Situation — variable Exposition, deren quantitative Er-
fassung zudem mit erheblicher Unsicherheit verbunden ist, wenn die konkreten
Bedingungen nicht direkt gemessen, sondern nur durch Befragungen abge-
schatzt wurden. Zur Bertcksichtigung von Variabilitat und Unsicherheit in Expo-
sitionsmodellierungen gibt es verschiedene Mdglichkeiten:

1. Punktschatzung: Die Punktschatzung als klassische Methode der Exposi-
tionsmodellierung verwendet fir jede Eingangsvariable feste Werte (Quan-
tile), die sich auf einen ungtinstigen (RME-Werte, z. B. die 95%-Quantile al-
ler Eingangsvariablen) oder durchschnittlichen Fall (CTE-Werte, z. B. den
Median) beziehen. Zur Gewahrleistung eines hinreichenden Gesundheits-
schutzes werden in Punktschatzungen haufig ungunstige Werte miteinan-
der verknupft. Die auf diese Weise prognostizierte Exposition — und somit
auch das daraus abzuleitende gesundheitliche Risiko — ist durch die mul-
tiplikative Verknupfung mehrerer ungunstiger Annahmen (durch hohe Per-
zentilwerte der Eingangsvariablen) im Expositionsmodell oft unrealistisch
hoch. Zumindest sind keine Aussagen Uber das erreichte Schutzniveau
moglich.

2. Verteilungsbasierte bzw. probabilistische Schatzverfahren: In diesen
Schatzverfahren gehen nicht nur einzelne feste Werte in die Expositionsab-
schatzung ein, sondern flir jede relevante EinflussgroRe komplette statisti-
sche Verteilungen. Dadurch wird jede denkbare Auspragung einer Variab-
len, auch die der oberen Perzentilwerte, entsprechend ihrer Wahrschein-
lichkeit mit den Wahrscheinlichkeiten der anderen Modellvariablen kombi-
niert. Als Ergebnis ergibt sich bei diesem Verfahren wiederum eine Vertei-
lung der Expositionshéhe flir die betrachtete Bevolkerungsgruppe. Diese
Vorgehensweise ermdglicht bei ausreichender Datenlage zumeist eine
bessere Nachbildung der Exposition fur die betrachtete Bevdlkerungsgrup-
pe und erlaubt eine Diskussion Uber das erreichte Schutzniveau bei konkre-
ten Referenzwerten.

1.2  Gute Praxis der verteilungsbasierten Modellierung

In diesem Abschnitt werden die Kernpunkte einer verteilungsbasierten Modellie-
rung an Hand von konkreten Leitlinien und Empfehlungen beschrieben. Ziel ist
es, mit Hilfe dieser Empfehlungen zur ,Guten Praxis“ der verteilungsbasierten
Modellierung das Qualitatsniveau verteilungsbasierter Modellierungen zu erhé-
hen und zu sichern. Die nachfolgenden Kapitel 2 bis 7 dieses Berichtes be-
schreiben die einzelnen Schritte im Detail und begriinden damit die Empfehlun-
gen. Das Kapitel 8 zeigt abschlieRend noch Methoden zur Bewertung von Ex-
positionsprognosen auf.
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Leitlinie 1 (Rahmenbedingungen) Erlauterungen siehe Kapitel 2

Am Anfang einer verteilungsbasierten Modellierung steht der Auftrag mit der
Problemstellung. Sie setzt die Rahmenbedingungen und begrindet den not-
wendigen Aufwand.

Empfehlung 1.1 (Schutzgruppen)

Die Vorgaben zu den Schutzgruppen sollten zu Beginn der Modellierung in eine
eindeutige Definition der zu betrachtenden Population bzw. Grundgesamtheit
umgesetzt werden. Ein- und Ausschlusskriterien sollten begrundet und in ihrer
Auswirkung auf die Beantwortung der Problemstellung diskutiert werden.

Empfehlung 1.2 (Szenario)

Mit Hilfe eines qualitativen Szenarios sollte der zu betrachtende Lebens- und
Handlungsrahmen fur die Exposition klar umrissen und der Problemstellung
gegenuber gestellt werden.

Empfehlung 1.3 (Schutzziel)

Die Vorgabe des Schutzziels sollte in eine quantitative Zielvariable fur die Mo-
dellierung umgesetzt werden. Dabei sind die Spannweite der Expositionsmodel-
lierung (duRere Exposition bis hin zu Dosis im Zielorgan) sowie der Bezugszeit-
raum (kurzzeitige bis hin zu lebenslang kumulierter Exposition) festzulegen und
zu begrunden. Die Auswirkung auf die Beantwortung der Problemstellung sollte
diskutiert werden.

Empfehlung 1.4 (Schutzniveau)

Der Zweck der Modellierung (Prognose, Pravention oder Modellbildung) sollte
herausgestellt werden. Im Falle eines prognostischen Ansatzes sind quantitati-
ve Referenzwerte zu diskutieren, die zur Beurteilung der Zielvariablen herange-
zogen werden konnen. Nach Moglichkeit ist schon zu Beginn auf mogliche
Konsequenzen hinzuweisen. Bei Modellen zur Identifikation von Praventions-
maflnahmen ist das angestrebte Schutzniveau festzulegen und zu diskutieren.

Leitlinie 2 (Modelldefinition) Erlauterungen siehe Kapitel 3
Die Modelldefinition muss zwischen der Konstruktvaliditat und der Komplexitat
des Modells vermitteln und so den optimalen Grad an Vereinfachung finden.
Empfehlung 2.1 (Wortmodell)

Neben der formalen Modellbeschreibung mit Hilfe von Algorithmen sollte die
Modellstruktur auch verbal als Wortmodell und / oder grafisch als Zusammen-
hangsdiagramm dargestellt werden, um den Modellaufbau sowie verstarkende
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bzw. abschwachende Zusammenhange in der Offentlichkeit diskutieren zu kon-
nen.

Empfehlung 2.2 (Modellvarianten)

Da Modellstruktur und normative Grof3en auf theoretischen Annahmen und
Konventionen beruhen, sind diese transparent zu machen und in ihren Auswir-
kungen auf die ZielgroRe der Modellierung zu diskutieren. Ebenso sollten alter-
native Modellstrukturen dargestellt und die Auswahl des Expositionsmodells
begrundet werden.

Empfehlung 2.3 (Abschichtungen)

Die Aussagekraft der Modellierung hangt von der Festlegung der Abschichtun-
gen und der Aggregation von Expositionsmedien ab. Deshalb sind diese Fest-
legungen transparent darzustellen und in ihren Auswirkungen auf die Aussage-
kraft des Modells zu diskutieren. Nach Maoglichkeit sollten statistische Kriterien
zur Definition der Strata benutzt werden.

Empfehlung 2.4 (Quellen der Variation und Unsicherheit)

Fur alle empirischen Groflken — insbesondere die Expositionsfaktoren — sind die
Quellen der Variation und der Unsicherheit qualitativ — und falls mdglich auch
quantitativ — zu beschreiben und in ihren Auswirkungen auf die Definition der
Zielgrolie der Modellierung darzustellen.

Empfehlung 2.5 (Screening)

Modellvereinfachungen sollten mit Hilfe von Screening-Verfahren untersucht
und begrundet werden.

Empfehlung 2.6 (Stufenkonzept)

Vor Beginn einer verteilungsbasierten Expositions-Modellierung im Rahmen
einer deterministischen Expositionsabschatzung mit Hilfe von CTE- und RME-
Werten sollte zunachst die Notwendigkeit fir die detaillierte Analyse geklart
werden. Falls eine verteilungsbasierte Modellierung notwendig ist, sind die Er-
gebnisse des deterministischen und probabilistischen Ansatzes zu vergleichen
und zu interpretieren.

Leitlinie 3 (Datenauswahl) Erlauterungen siehe Kapitel 4

Die Suche nach empirischen Datengrundlagen ist ein wesentlicher Bestandteil
jeder Modellierung. Hier sollten umfassende Informationen aus Literatur, von
Experten und Betroffenen gesammelt und dokumentiert werden.
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Empfehlung 3.1 (Literaturtibersicht)

Vor Beginn einer verteilungsbasierten Modellierung sollte eine Ubersicht tber
die vorhandenen Datengrundlagen und den Stand der Wissenschaft erstellt
werden.

Empfehlung 3.2 (Beurteilungskriterien)

Die Auswahl der Datengrundlagen fir eine Modellierung sollte transparent nach
festgelegten Beurteilungskriterien erfolgen, die unter anderem die Expositions-
pfade, Prazision, Reprasentativitdt und den Bezugszeitraum bewerten. Die
Auswahl der Leitstudien ist zu begrinden, ihre interne und externe Validitat
darzulegen.

Empfehlung 3.3 (Hilfsannahmen bei Datenliicken)

Hilfsannahmen und Verfahren zur Uberbriickung von Datenliicken miissen aus-
fUhrlich beschrieben und in ihrer Auswirkung auf die Zielgrofde diskutiert wer-
den.

Empfehlung 3.4 (Korrelationen)

Informationen zu theoretischen Annahmen, Korrelationen und Restriktionen
zwischen den Einflussgréfien und Expositionsfaktoren sind darzustellen. Eine
fehlende Berucksichtigung im Modell ist zu begriinden und hinsichtlich ihrer
Auswirkung auf die ZielgroRe zu diskutieren.

Empfehlung 3.5 (Konkretisierung der Modellaussage)

Nach Bereitstellung der Datengrundlage ist der Soll- dem Ist-Zustand gegen-
Uberzustellen und gegebenenfalls die Modellaussage im Hinblick auf die Be-
antwortung der Problemstellung zu konkretisieren.

Leitlinie 4 (B erechnu ngen) Erlauterungen siehe Kapitel 5
Bei allen Berechnungen sollte ein wissenschaftliches Review mdglich sein, so
dass deren vollstandige Dokumentation empfohlen wird.

Empfehlungen 4.1 (Vollstandige Spezifikation)

In einem technischen Report sind alle Eingangsgrofien mit ihren Werten und
Verteilungen, der exakte Algorithmus des Expositionsmodells und alle Anga-
ben, die zur Durchfuhrung einer Monte-Carlo-Simulation bendtigt werden, zu
dokumentieren.

Empfehlung 4.2 (Monte-Carlo-Simulation)

Die Durchfiihrung einer Monte-Carlo-Simulation sollte unter Berlcksichtigung
der technischen Moglichkeiten wiederholbar sein und vollstandig dokumentiert
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werden. Bei der Simulation sollte nur qualitatsgeprifte Software zum Einsatz
kommen. Die Stabilitat der Ergebnisse ist zu dokumentieren.

Empfehlung 4.3 (Verteilungsanpassung)

Zur Verteilungsanpassung sollten Verfahren verwandt werden, die die Daten-
qualitat adaquat berlcksichtigen. Die Wahl der Auswertungsverfahren und Aus-
wahlentscheidungen bezuglich der Verteilungen sollten begrundet und in ihrer
Auswirkung auf die ZielgroRRe diskutiert werden. Insbesondere ist die Unsicher-
heit der Verteilungsanpassung zu beschreiben.

Empfehlung 4.4 (Public Use File)

Die empirischen Datengrundlagen sollten nach Beendigung der Auswertungen
der wissenschaftlichen Fachoffentlichkeit als Public Use File zur Verfugung ge-
stellt werden.

Leitlinie 5 (Ergebnisdarstellung) Erlauterungen siehe Kapitel 6

Die Ergebnisse einer Expositionsmodellierung richten sich an verschiedene
Zielgruppen, fur die jeweils eine spezifische Form der Kommunikation gefunden
werden sollte. Die Darstellung sollte in der Stufung: Zusammenfassung der Er-
gebnisse, ausflhrliche Diskussion und technische Dokumentation erfolgen.

Empfehlung 5.1 (Grafische Darstellung)

Fiur die Offentlichkeit sollte ein Bericht erstellt werden, der Problemstellung,
Modellstruktur und die wesentlichen Datengrundlagen in angepasster Form auf-
bereitet. Grafischen Darstellungen ist vor Tabellen und Formeln der Vorrang zu
geben. Insbesondere alle Entscheidungen, die Auswirkungen auf die Beantwor-
tung der Problemstellung beinhalten, sollten ausfuhrlich begrindet werden.

Empfehlung 5.2 (Individualisierung fir Betroffene)

Fir die betroffene Bevolkerung sollte die Mdglichkeit bestehen, ihre Lebensum-
stande in der bevolkerungsbezogenen Verteilung einordnen zu koénnen. Grup-
pen mit expositionsrelevanten aul3ergewohnlichen Verhaltensmustern sollten
identifiziert und beschrieben werden.

Empfehlung 5.3 (Technische Dokumentation und Review)

In einer technischen Dokumentation sollten alle Informationen fur ein wissen-
schaftliches Review zur Verfugung gestellt werden. Dies beinhaltet bei erfolgter
eigener Datenauswertung auch die Bereitstellung der erhobenen Daten.
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Leitlinie 6 (Unsicherheitsanalyse) Erlauterungen siehe Kapitel 7

Neben der verteilungsbasierten Expositionsmodellierung, die insbesondere die
Variation in der Bevolkerung beschreibt, sollte auch die Unsicherheit der Analy-
se in einer separaten Betrachtung dokumentiert werden.

Empfehlung 6.1 (Variation und Unsicherheit)

Fir jede empirische GrofRRe sollten die Quellen der Variation und Unsicherheit
untersucht, qualitativ beschrieben und nach Mdglichkeit auch quantifiziert wer-
den.

Empfehlung 6.2 (Sensitivitdtsanalyse)

Zum Abschluss einer verteilungsbasierten Expositionsmodellierung sollten mit
Hilfe einer Sensitivitatsanalyse bedeutsame Einflussfaktoren identifiziert und
bezuglich ihrer Unsicherheit und den Auswirkungen auf die Aussagekraft des
Modells diskutiert werden.

Empfehlung 6.3 (Was... Wenn...-Analyse)

Liegen fur das Modell, fur einzelne EinflussgrofRen oder Expositionsfaktoren
alternative Ansatze vor, so sind diese im Hinblick auf Auswirkungen auf die
Aussage der Modellierung hin darzustellen.

Empfehlung 6.4 (Unsicherheitsanalyse)

FUr bedeutsame EinflussgroRen oder Expositionsfaktoren mit schwacher empi-
rischer Datengrundlage sollte mit Hilfe einer 2-dimensionalen verteilungsbasier-
ten Modellierung die Auswirkung auf die ZielgroRe auch quantitativ beschrieben
werden.
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2 Verfahren der Expositionsabschatzung

Michael Bubenheim

2.1  Einleitung

Expositionsabschatzungen werden aus verschiedenen Grinden zu unterschied-
lichen Zwecken durchgefiihrt. So kdnnen sie prognostisch im Rahmen von Ge-
sundheitsvertraglichkeitsprifungen (Kobusch et al. 2001), ebenso wie bei an-
lassbezogenen Risikobewertungen (CSTEE 2004; Fromme 2005) und retro-
spektiv bei Monitoringprogrammen (Koch et al. 2003) zum Einsatz kommen.

Insbesondere fir die prognostische Risikoabschatzung beim Menschen ist die
quantitative Abschatzung der humanen Exposition von grundlegender Bedeu-
tung, weil das bloRe Vorhandensein einer Substanz in der Umwelt, ebenso wie
das bloRe Vorhandensein eines Arzneimittels, nicht zu einer Exposition fuhren
muss. Entscheidend fir eine wissenschaftliche Risikoabschatzung ist also, ob
eine zur bekannten oder erwarteten Wirkung ausreichende Exposition besteht
oder sich entwickeln kann. Damit spielt die quantitative Expositionsabschatzung
eine zentrale Rolle im Prozess der wissenschaftlichen Risikoabschatzung,
wenn zuvor die Wirkung der Substanz charakterisiert und ein Szenario formu-
liert wurde, das beschreibt, wie es zu einer Exposition kommen kann.

Auf der Grundlage der quantitativen Expositionsabschatzung kann also eine
wissenschaftliche Risikoabschatzung fur eine Population erfolgen, indem zum
Beispiel der Anteil der Population bestimmt wird, der der Substanz starker als
gewulnscht ausgesetzt ist. Mit Hilfe einer solchen wissenschaftlichen Risikoab-
schatzung kann dann eine quantitativ fundierte Bewertung des Risikos fur die
betrachtete Population erfolgen.

Im Folgenden soll daher nicht nur auf Ziele und Anforderungen eingegangen
werden, die an humane Expositionsabschatzungen gestellt werden, sondern
auch auf die Vorteile, die der im Bericht verfolgte Ansatz der bevoélkerungsba-
sierten Expositionsabschatzung fur eine transparente — und insofern auch effi-
ziente — Risikokommunikation bietet.

2.2  Expositionsbestimmung

Bei der humanen Expositionsabschatzung wird unter einer Exposition der Kon-
takt zwischen einer Person und einer biologischen, chemischen oder physikali-
schen Noxe Uber Zeit und Raum verstanden (AUH 1995, WHO/IPCS 2000,
WHO/IPCS 2004, Zartarian et al. 1997, 2005). Im Rahmen des International
Programme on Chemical Safety (IPCS) wird zum Beispiel als Ziel einer Exposi-
tionsabschatzung definiert festzustellen, ob und in welchem Ausmale Gruppen

17
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von Menschen dem betrachteten Agens ausgesetzt sind (WHO/IPCS 2000,
2005). Das Ausmal} der Exposition wird dabei uber die Hohe der Konzentration
bestimmt, die sich aus dem Kontakt des Agens mit den auReren Grenzflachen
eines Menschen Uber Zeit und Raum ergibt (WHO/IPCS 2000). Dieses Konzept
der Exposition und ihrer Bestimmung wird auch im Bericht des Ausschusses flr
Umwelthygiene (AUH, AUH 1995) und auf europaischer Ebene im Technical
Guidance Document (ECB 2003) benutzt.

An dieser Stelle ist darauf hinzuweisen, dass die Exposition grundsatzlich auf
verschiedene Arten und Weisen geschatzt werden kann. So kann versucht
werden, von der aktuellen Konzentration in einem typischen Gewebe des Men-
schen auf die aulRere Exposition zu schlieRen. Es kann aber auch umgekehrt
versucht werden, die auRere Exposition Uber Messungen in den Umweltmedien
zu schatzen. Da beide Ansatze auf Modellen basieren, ist auf damit verbundene
Probleme zu achten, die unter anderem von Neubert (1994) naher beschrieben
werden.

Im vorliegenden Bericht steht der Ansatz Uber die Messung der Konzentration
in Umweltmedien im Vordergrund. Um die aul3ere Exposition abzuschatzen,
werden die Ergebnisse der Messungen mit Merkmalen, die fur Individuen der
betrachteten Bevolkerungsgruppe typisch sind, verbunden. Dabei wurden hier
bewusst die Aspekte ausgeblendet, die sich auf Stoffausbreitung in verschiede-
nen Umweltmedien oder stoffliche Eigenschaften beziehen. Solche Aspekte
wurden andernorts behandelt, so zum Beispiel von Neisel et al. (2005), Rippen
(2007) oder Trapp und Matthies (1996).

2.3 Rahmenbedingungen

Wie schon erwahnt, werden Expositionsabschatzungen unter anderem mit dem
Ziel von Risikobewertungen durchgeflihrt. Hierbei fallen die Abschatzungen in
den Bereich der wissenschaftlichen Bewertung von Risiken, der von der gesell-
schaftlich-politischer Bewertung zu trennen ist (vgl. Abbildung 2.1). Damit die
Expositionsabschatzung diesem Ziel der wissenschaftlichen, also insbesondere
auch einer transparenten Bewertung gerecht werden kann, sind deren Rah-
menbedingungen klar festzulegen.

Insbesondere sollte schon im Vorfeld von den Risikomanagern festgelegt wor-
den sein, wen bzw. welches Gut es zu schitzen gilt und wie gut es zu schitzen
ist. Daneben sollte auch geklart sein, welches Mal} an Sicherheit die Risikoab-
schatzung haben sollte und welcher zeitliche Rahmen flr die Bearbeitung zur
Verfugung steht (Risikokommission 2003).
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Abbildung 2.1 Verfahrensschritte der Risikoabschatzung
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Da die Sicherheit der Risikoabschatzung sowohl von der Variation als auch von
der Unsicherheit der Expositionsabschatzung abhangt, kommt beiden Aspekten
eine zentrale Rolle zu. Dabei bezieht sich Variation auf die Streuung, die aus
der Verschiedenheit der Bevolkerungsgruppen, der Orte und der Expositions-
zeitraume resultiert, und Unsicherheit auf unvollstandiges oder fehlendes Wis-
sen Uber Faktoren, die einen Einfluss auf die Expositionshéhe haben. Somit
kann Unsicherheit zu verzerrten Schatzungen fuhren, wobei die bestehende
Variation bezuglich der Expositionsbedingungen die mogliche Genauigkeit der
Schatzung beeinflusst (vgl. US EPA 1997). Um nun beiden Aspekten angemes-
sen Rechnung tragen zu kénnen, wird hier der Ansatz der probabilistischen Ex-
positionsabschéatzung verfolgt.

2.4  Probabilistische Expositionsabschatzungen im Vergleich
zu deterministischen Expositionsabschatzungen

Entsprechend den vorhergehenden Ausflihrungen sollten im Vorfeld einer Risi-
kobewertung insbesondere Schutzgut und -niveau, ebenso wie der zeitliche
Rahmen der Bearbeitung festgelegt worden sein. Ist das Schutzgut die mensch-
liche Gesundheit, so ist in einem ersten Schritt zu klaren, ob eine Exposition in
der zu schutzenden Gruppe von Menschen Uberhaupt moglich ist. Sollte dies
der Fall sein, dann ist eine quantitative Abschatzung der Exposition nétig (ECB
2003).

Interessiert nun zum Beispiel eine Exposition von Arbeitern eines Betriebs,
dann beschreibt ein Szenario fur die Exposition am Arbeitsplatz, wie es zum
Kontakt zwischen Arbeiter und Agens kommen kann (ECB 2003). Etwas allge-
meiner formuliert beschreibt ein Szenario fur die aul’ere Exposition ,den Le-
bens- und Handlungsrahmen, innerhalb dessen eine Schadstoffexposition fur
die Betroffenengruppe betrachtet wird“ (AUH 1995).

Zur sinnvollen Bewertung eines Risikos ist dabei die Heterogenitat innerhalb
der betrachteten Gruppe zu beachten, was durch die Formulierung von Szena-
rien fur Subgruppen und fir bestimmte Kontexte — also fir bestimmte Expositi-
onssituationen und -anlasse — erreicht werden kann. Hangen Haufigkeit und
Dauer der Exposition zum Beispiel deutlich von der Tatigkeit der betrachteten
Personengruppe ab, so kann dies durch eine Abschichtung der Gruppe, also
die Formulierung von Szenarien fur einzelne Tatigkeitsfelder, bertcksichtigt
werden. In der Regel wird zudem eine Abschichtung nach Geschlecht und Alter
erfolgen, um entwicklungsphysiologische und verhaltensbedingte Unterschiede,
wie Unterschiede in der Atemrate, im Grundumsatz oder im Konsumverhalten,
angemessen berucksichtigen zu kdnnen.

Neben der Heterogenitat, die zu einer Abschichtung fihren kann, ist insbeson-
dere auch auf die Vollstandigkeit des betrachteten Szenarios zu achten. Denn
Menschen kdnnen dem Agens in verschiedenen Situationen durch unterschied-
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liche Quellen und Uber unterschiedliche Aufnahmewege, sogenannte Expositi-
onspfade, ausgesetzt sein, was zu kombinierten Expositionen flhrt. So kann er
dem Agens zum Beispiel einmal an seinem Arbeitsplatz, ein anderes Mal als
Verbraucher und eventuell auch indirekt GUber seine Umwelt ausgesetzt sein. In
diesem Falle ware die Exposition tber die verschiedenen Pfade zu berlcksich-
tigen.

Grundsatzlich gilt aber, dass die Formulierung von relevanten Szenarien der
Unterstutzung von Experten bedarf (ECB 2003). Deshalb ist es allein schon aus
Grinden der Transparenz der getroffenen Annahmen und Entscheidungen nur
verstandlich, wenn im Bericht des AUH gefordert wird, dass ,die zugrunde ge-
legten Eigenschaften und Verhaltensweisen der Betroffenengruppe (...) in den
Expositionsszenarien prazise zu beschreiben sind (AUH 1995).

Eine detaillierte Beschreibung der benutzten Expositionsszenarien hilft jedoch
nicht nur beim Nachvollziehen der Ergebnisse, sondern auch dabei, eventuelle
Wissenslucken, also das was unter den Begriff der Unsicherheit fallt, aufzufin-
den und transparent zu machen.

Sind Schutzgut und -niveau vorgegeben und die Szenarien ausgewahlt, so
wurden in der Vergangenheit verschiedene Wege beschritten, um die Expositi-
onsstarke abzuschatzen.

Zum einen sind zusammenfassende Expertenurteile (vgl. Morgan und Henrion
1990) zu nennen. Expertenurteile kdnnen jedoch aufgrund der Motivation des
Experten, eine Bewertung abzugeben, zu verzerrten Schatzungen flihren (Risi-
kokommission 2003).

Um die Expositionsabschatzung unabhangiger von Expertenmeinungen zu ges-
talten, wurden zum anderen Abschatzungen flr unginstigste Falle (worst ca-
ses) oder andere mehr oder weniger wahrscheinliche Falle vorgenommen. So
wurde beispielsweise im Bericht des AUH vorgeschlagen, zur Beschreibung
des unter ungunstigen Bedingungen zu erwartenden Falls das 95. Perzentil zu
benutzen, falls eine empirische Verteilungsfunktion vorliegt (AUH 1995).

Soweit es maoglich ist, die antizipierte Wahrscheinlichkeit flir den Eintritt eines
solchen Falles, insbesondere des ungunstigsten Falles, Uberhaupt sinnvoll fest-
zulegen, hangt diese Wahl auch implizit vom angestrebten Schutzniveau — also
dem Anteil der Bevolkerung mit einer Exposition unter einem vorgegebenen
Ziel- oder Leitwert — ab.

Ist das Schutzniveau vorgegeben, wird die Exposition fur den entsprechenden
ungunstigen Fall durch die Auswahl ungunstiger Annahmen fiur alle Einfluss-
grollen abgeschatzt. Das Vorgehen liefert als Ergebnis der Abschatzung nur
einen Wert fur die Exposition im ungunstigen Fall — einen sogenannten Punkit-
schatzer —, der anschlieRend zum Beispiel mit einem Referenzwert verglichen
werden kann. Existiert ein passender Referenzwert und liegt die unter unguns-
tigen Bedingungen geschatzte Exposition darunter, kann die Risikoabschatzung



22 Teil 1: Grundlagen

an dieser Stelle enden, sofern die Unsicherheit in bezug auf die eingehenden
Grolken gering ist. Andernfalls tritt der Nachteil dieses Vorgehens deutlich her-
vor: ,Punktschatzungen ohne Angaben der Streubreite (z. B. fur eine Wirkungs-
schwelle) sind wenig geeignet fur eine rationale Interpretation und Kommunika-
tion von Risikoaussagen® (Risikokommission 2003).

Abbildung 2.2 Methodenvergleich

Deterministischer Ansatz Probabilistischer Ansatz
Eingangsverteilungen Eingangsverteilungen
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Quelle: Mosbach-Schulz (1999)

Ein Verfahren, das nicht nur einen Wert flr die Expositionsstarke liefert, son-
dern auch Aussagen Uber das tatsachliche Schutzniveau der betrachtenden
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Bevolkerung als Ergebnis der Abschatzung zuldsst, ist der probabilistische An-
satz. Im Gegensatz zur deterministischen Abschatzung, die zu jeder Eingangs-
groRRe einen festen Wert — den Punktschatzer — nutzt und damit jeweils nur zu
einem einzigen Wert als Ergebnis fuhrt, erlaubt eine verteilungsbasierte Ab-
schatzung auch Aussagen Uber die zu erwartende Variation bezlglich der Ex-
positionsstarke (vgl. Finley und Paustenbach 1994, Paustenbach 2000, US
EPA 2001b). Da in eine probabilistische Abschatzung alle verfugbaren Informa-
tionen der Haufigkeitsverteilungen von Eingangsgrof3en eingehen, nutzt sie
nicht nur einzelne Angaben, wie z. B. Quantile, aus verschiedenen Verteilungen
aus. Konkret werden bei der verteilungsbasierten Abschatzung also nicht ein-
zelne Werte sondern Wertekombinationen aus den Haufigkeitsverteilungen mit-
einander verrechnet, um die Exposition abzuschatzen (vgl. Abbildung 2.2). Im
Ergebnis liefert sie also nicht einen einzelnen Wert, sondern die Verteilung der
Exposition innerhalb der zu schiitzenden Bevdlkerungsgruppe fir das betrach-
tete Szenario. Somit kdnnen neben der Punktschatzung fur die Exposition auch
Vertrauensbereiche fur die Schatzungen angegeben werden. Im Vergleich zur
Punktschatzung bedeutet dies zwar einen hdoheren Arbeitsaufwand, der aber
durch den Gewinn an Information und besserer Vermittelbarkeit der Abschat-
zungsergebnisse gerechtfertigt ist.

Durch die VerknUpfung von Haufigkeitsverteilungen statt einzelner Quantile
kann zudem der potentielle Einfluss verschiedener Eingangsverteilungen auf
die Verteilung der Exposition in der zu schutzenden Bevolkerungsgruppe unter-
sucht werden. Solch eine Sensitivitdtsanalyse liefert dann Anhaltspunkte fur die
Robustheit des Systems gegenuber Veranderungen einer oder mehrerer Ein-
gangsgroflen. Da damit umgekehrt auch die EinflussgroRen gefunden werden,
mit deren Hilfe die starksten Anderungen der Exposition erreicht werden kon-
nen, liefert die Sensitivitatsanalyse auch Anhaltspunkte fur Praventionsansatze.
Die Sensitivitdtsanalyse hilft also nicht nur, die mit der Expositionsabschatzung
verbundene Unsicherheit besser verstehen und kommunizieren zu kdnnen,
sondern auch dabei Handlungsoptionen aufzuzeigen.

Im Rahmen der Risikobewertung gehort die Expositionsabschatzung in den Be-
reich der wissenschaftlich-technischen Bewertung. Daher sollte sie fur Dritte
nachvollziehbar und unabhangig von einzelnen Personen gestaltet sein. Die-
sem Zwecke dienen insbesondere die prazise Beschreibung der Szenarien und,
bei moglicher Exposition, die Verwendung von Haufigkeitsverteilungen zur Ab-
schatzung der Exposition in der zu schutzenden Bevolkerungsgruppe. Zusam-
men helfen also Szenarien und verteilungsbasierte Expositionsabschatzungen
die Frage von Betroffenen zu beantworten: ,Und wo komme ich in lhrer Ab-
schatzung vor?“
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3 Rahmen und Ablauf der Modellentwicklung

Michael Schimann

3.1 Rahmenbedingungen
Expositionsmodelle sind insbesondere dann zu entwickeln und anzuwenden,

e wenn die Verteilung der interessierenden Exposition
in der betrachteten Bevolkerung nicht bekannt ist, oder

e wenn die Expositionsverteilung nur mit erheblichem Aufwand
oder nur mit nicht vertretbarer zeitlicher Verzogerung
erhoben werden kdnnte, oder

e wenn zukunftige Entwicklungen (z. B. bei Gesundheitsvertraglich-
keitsprafungen oder bei der Bewertung von Handlungsoptionen)
prinzipiell bzw. aus ethischen Grinden nicht abgewartet
werden kdnnen oder durfen.

Die konkrete Ausgestaltung von Modellen zur Ermittlung der zu erwartenden
Exposition basiert auf Szenarien, die gegenuber den realen Expositionsbedin-
gungen im Alltag bereits als vereinfacht oder zumindest abstrahiert anzusehen
sind. Hierauf wurde im vorausgehenden, zweiten Abschnitt detailliert eingegan-
gen. Aus der Vielzahl von moglichen Lebens- und Umweltbedingungen werden
solche Situationen ausgewahlt, die als Reprasentant fur eine umfassendere
Gruppe von konkreten Expositionssituationen stehen kdnnen.

Wesentliche Zielsetzung und Anspruch der Entwicklung von Expositionsmodel-
len ist es, durch eine formalisierte Beschreibung — im Regelfall durch die An-
gabe eines Gleichungssystems — ein Instrument zur Verfugung zu stellen, das
nach Auswahl von angemessenen Parametern eine realitdtsnahe Prognose der
Exposition flr die gesamte Bevolkerung oder von Teilgruppen ermaoglicht. In der
WHO-Monographie ,Principles of characterizing and applying human exposure
models® (WHO/IPCS 2005) wird zwischen der Expositionsmodellierung als
Ubersetzung von Szenarien in Expositionsmodelle (Modellentwicklung) und de-
ren Anwendung (Expositionsabschatzung) begrifflich klar unterschieden.

Am Beispiel fir luftgetragene Schadstoffe macht die Abbildung 3.1 deutlich,
dass das naturwissenschaftliche Erklarungs- und Prognoseparadigma fur Ex-
positionsprozesse von der Annahme einer gerichteten, in der Regel ruckkopp-
lungsfreien Kausalkette ausgeht. Die moglichen Wirkungen des Wissens, z. B.
um Kontamination der Lebensumwelt auf das Verhalten der Individuen, werden
in Expositionsprognosen in der Regel nicht berucksichtigt.

25
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Abbildung 3.1 Kausalitatskette fur umweltbedingte, adverse Einflisse
am Beispiel luftgetragener Schadstoffe

Emission

Andere

Quellen Immission

- Individuelle
Exposition Bedingungen
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Verteilung,
Abbau

Belastung, Exposition krit. Organe
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Adverser Effekt

Beispiel: Luft/Staub

Die Begrundungskette der Prognose geht von gegebenen Umweltbedingungen
aus. Dies sind die Emissionsquellen bzw. die Beitrage zur Kontamination von
Umweltmedien, die Immission, die individuellen Verhaltensweisen wie Konsum-
verhalten, Aktivitaten, Atem- und Aufnahmeraten und anthropometrische Gro-
Ren wie Alter, Geschlecht, Kérpergewicht, Grundumsatz, die die Exposition ei-
nes Menschen direkt oder indirekt beeinflussen.

Unter Exposition wird hier in Anlehnung an den AUH (1995) der Kontakt einer
Umweltkontaminante mit den aul’eren Grenzflachen des menschlichen Kdorpers
(Haut, Atemtrakt, Magen-Darm-Trakt) verstanden. Zur begriffichen Abgrenzung
gegenuber der aufgenommenen Dosis wird auch der Begriff der &uf3eren (bzw.
externe) Exposition verwandt. Die aulRere Exposition wird entsprechend durch
die Konzentration der Fremdstoffe in den Kontaktmedien und die jeweiligen
Aufnahmeraten bestimmt. Die aufgenommene Dosis bzw. innere (bzw. interne)
Exposition berlcksichtigt zusatzlich die Resorption, die Verteilungsvolumina
und die Metabolisierung (Elimination) bzw. die Ausscheidung. Expositionsmo-
delle kdnnen je nach Wahl der Zielgroe eine Abbildung der auReren bzw. inne-
ren Exposition, der Konzentration im Korper (Dosis pro Einheit Kérpergewicht
bzw. Verteilungsvolumen) oder der Ausscheidung anstreben. Die Abschatzung
von Risiken wirde daruber hinaus die stoffoezogene Kenntnis der jeweiligen
Toxikodynamik und angemessenes Wissen Uber die Dosis-Wirkungsbeziehun-
gen voraussetzen.
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Abbildung 3.2 Spannweite der Prognose von Expositions- und Risikomodellen

| Expositionsbedingungen | | Konzentration in Umweltmedien |

| Externe Dosis| | Externe Dosis| | Externe Dosis| | Externe Dosis| | Externe Dosis|
| Interne Dosis | | Interne Dosis | | Interne Dosis | | Interne Dosis |
Dosis am Dosis am Dosis am
Zielorgan Zielorgan Zielorgan
Metabolismus Metabolismus
Zielorgan Zielorgan
Wirkung am
Zielorgan
v v v
Adverser Adverser Adverser Adverser Adverser
Effekt Effekt Effekt Effekt Effekt

Jede Aussage zu einem Element der in Abbildung 3.2 beschriebenen Kette, ba-
siert zum einen auf empirischem Wissen und zum anderen auf der Prognose-
qualitat aller Uber ihm stehenden Elemente (EC 2000a, Neumann und Ewers
2003). Da die Genauigkeit von mdglichen Vorhersagen mit der Lange der be-
trachteten Prognosekette exponentiell abnimmt, werden Modelle fur Exposi-
tionsprognosen in der Regel auf die aul3ere Exposition beschrankt.

PBPK-Modelle (Physiologically based pharmacokinetic models), die auf eine
Prognose der Konzentration in den relevanten Matrices (im Blut, Gewebe bzw.
in den Ausscheidungsmengen) abzielen (Cox 2005, Masters 1991, WHO 2001,
WHO/IPCS 2000), mussen eine wesentlich langere Kette der anzunehmenden
Prozesse in ihrer Struktur beschreiben. Hierzu mussen entsprechende Para-
meter einer Massenbilanzrechnung fiir die orale, inhalative und dermale Auf-
nahme, fur den Transport, die Verteilung und die Metabolisierung sowie fur die
Mechanismen der Ausscheidung (Uber die Luft, die Faeces, den Urin und den
Schweil}) bekannt sein. Humanbiomonitoring-Studien erfassen in der Umwelt-
epidemiologie die gleiche Kette von der Exposition bis zur Korperlast, um sie
auf systematische Zusammenhange hin zu analysieren. Hier wird durch Anpas-
sung angemessener Regressionsmodelle versucht, die jeweiligen Beitrage der
untersuchten Einflussgré3en numerisch zu schatzen, ohne im Sinne der
Modellentwicklung die Kettenglieder einzeln in ihrer Struktur nachzubilden.
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Tabelle 3.1 Stellenwert von Eingangsgréflien, Modell und ZielgréRen
in der Entwicklung von Expositionsmodellen in der Prognose,
fur die Pravention und zur Evaluation
Eingangs- Modell (M) ZielgrofRen- Ziel der Erklarungs
grofden Output (O) Analyse -Richtung
Input (1)
bekannt gesucht bekannt Modell- | >M<O
entwicklung
bekannt bekannt berechnet Prognose | >M->0
gesucht bekannt bekannt Pravention | €«M<O
bekannt bekannt bekannt Modell- | <M-> O
Evaluation

Wird der Modellrahmen auf EingangsgroRen, Modell und ZielgroRen entspre-
chend eines modifizierten Hempel-Oppenheim-Schemas (Hempel und Oppen-
heim 1967) reduziert, so kdnnen die unterschiedlichen Ansatze der Modell-
bildung und Modellanwendung differenziert betrachtet werden (siehe Tabelle
3.1). Hierzu wird fur jede Variable gepruft, ob sie als Eingangsgrofde, als Ziel-
grolde oder als zum Modell gehérende GrofRe in den Berechnungen verwendet
wird. Vereinfachend kann die Richtung der Ableitung jeweils durch ein Pfeildia-
gramm dargestellt werden, z. B. eine Expositionsprognose als ,|2>M->0¢ also
Eingangsgrofen (Input) und Modell als bekannte Grélken und die ZielgroRe
(Output) als berechnete Grole. Die zweite Zeile von Tabelle 3.1 charakterisiert
diese Situation. Das Vorgehen bei Regressionsanalysen (vgl. nachfolgendes
Detailwissen) und die Entwicklung des zugrunde liegenden Modells unterschei-
den sich wesentlich von den Ansatzen einer Expositionsprognose: In Regressi-
onsmodellen (I>M<O) wird in Kenntnis der Eingangsgrof3en oder entspre-
chender Naherungen, in der Regel die Konzentration in den kontaminierten
Medien, die Aufnahmemenge (z. B. Verzehr oder Atemvolumen Uber einen defi-
nierten Zeitraum) und die Hohe der Korperlast (z. B. Gber den Indikator PCB im
Vollblut bzw. -plasma) als bekannt vorausgesetzt. Basierend auf den gegebe-
nen AusgangsgrofRen wird ein Erklarungsmodell fur die ZielgroRe (die Korper-
last) entwickelt, als Regressionsgleichung formuliert und getestet. Modelle die-
ses Typs sind geeignet, die Richtung, die Starke und die statistische Signifikanz
des Einflusses von erhobenen EingangsgrofRen auf die ZielgroRen zu beurtei-
len. Regressionsmodelle sind dabei in ihrer Ubertragbarkeit weitgehend auf die
Grolkenordnung der Eingangsdaten beschrankt. Wenn die Modellanpassung
z. B. auf der Grundlage von Daten von Personen im Altersbereich 20-35 Jahre
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erfolgt ist, so bedurfte eine Extrapolation der beschriebenen Modellgleichung fir
45-50-jahrige Personen einer gesonderten Begrundung: Es ist zu erlautern, wa-
rum der angenommene Zusammenhang auch in einer anderen Altersklasse
gultig sein sollte. Dies gilt auch, wenn eine Zusammenhangsstruktur flr einen
Bereich hoher Exposition beschrieben wurde und die Regressionsgleichung zur
Vorhersage unter deutlich niedrigeren Expositionsbedingungen angewandt
werden soll.

Detailwissen zur Korrelation, linearer Regression,
Varianzaufklarung und Bestimmtheitsmalf}

Verfahren der Korrelationsanalyse beschreiben die Richtung und die
Starke bi- bzw. multivariater Assoziation und Zusammenhange. Die
Wahl der Korrelationsmal3e ist von der Skalenqualitat der betrachte-
ten Daten abhangig (vgl. Abschnitt 5.2). Ubliche Korrelationskoeffi-
zienten haben einen Wertebereich von -1 bis +1. Hierbei entspricht
der Wert +1 einem vollstandigen positiven, gleichgerichteten und der
Wert -1 einem vollstandig negativen, gegensatzlichen (linearen) Zu-
sammenhang, der Wert 0 charakterisiert die Unkorreliertheit (linear
oder als Rang). Korrelation Iasst sich sprachlich als ,Je ... desto ...*-
Relation beschreiben, beinhaltet aber keine kausale Abhangigkeits-
aussage.

Lineare Regressionsmodelle stellen die mittlere statistische Abhan-
gigkeit einer ZielgroRe Y (abhangige Variable, ZielgroRe, Output) von
einer oder mehreren Kovariablen X; (unabhangige Variable/n, Modell-
Input, Eingangsgroflen) durch ein lineares Gleichungssystem dar.
Sie formulieren eine einseitige und gerichtete Abhangigkeit. Es wird
davon ausgegangen, dass die lineare Funktion

Y =ag+ a;xXq+arxs +...+amxm + U

den systematischen Zusammenhang zwischen m Eingangsvariablen
X; und der ZielgroRe Y ebenso wie die Uberlagerung durch eine nicht
beobachtbare zufallige Storgréfie U fachlich angemessen beschreibt.
Die Auspragung der ZielgroRe Y wird als gewichtete Summe der re-
lativen Beitrage der Einzelvariablen a;-x;, ggf. einer Konstanten ag
(baseline) und eines zufalligen Einflussfaktors U beschrieben. Die li-
neare Gleichung beschreibt als Prognose- und Erklarungsmodell den
angenommenen Zusammenhang.

Fur die Storgrofle U wird angenommen, dass sich die Storungen,
Abweichungen oder Fehler additiv ausgleichen (Erwartungswert=0).
Die einzelnen Beobachtungen sollten unabhangig sein. Die Haupt-
probleme linearer Regressionsmodelle bestehen in der Formulierung
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(Modellspezifikation: Auswahl moglichst weniger Eingangsvariablen
fur das lineare Modell, ggf. Transformation der Eingangsvariablen,
Einfachheit des Modells), in der Anpassung (Berechnung angemes-
sener Gewichte a; zur Modellanpassung an empirische Daten) und in
der statistischen Bewertung der Prognoseguite.

Ein ,gutes“ Regressionsmodell wirde die Variabilitat der ZielgrofRe Y,
die Werteauspragungen y; aus variierenden Eingangsgrofen x; voll-
standig richtig prognostizieren, d.h. zu einer hohen Varianzaufklarung
fuhren. Das Bestimmtheitsmall R? (Determinationskoeffizient) be-
schreibt den relativen, oft in Prozentwerten ausgedrickten Anteil der
durch das Regressionsmodell erklarten Varianz in Relation zur Ge-
samtvarianz der ZielgroRe. FUr bivariate Zusammenhange entspricht
das Bestimmtheitsmal® dem Quadrat des Pearson’schen Korrela-
tionskoeffizienten.

Lineare Regressionsmodelle kdnnen unterschiedliche lange Bereiche der Ursa-
che-Wirkungskette abbilden. Die Vorhersagegenauigkeit wird fur langere Ketten
jedoch sinken. Fir eine Kette A>B—->C sei beispielsweise bekannt, dass die
Korrelationen Rag = 0,5 und Rgc = 0,5 betragen, also jeweils R% g = R%¢ =
25% der Varianz der Folgeeinheit erklaren. In diesem Beispiel wird die zu er-
wartende Korrelation zwischen A und C allerdings nur noch Rac = Rag: Rec =
0,25 mit einer Varianzaufklarung von R?,c = 6,25 % betragen. Da die zu be-
trachtenden Ketten in der Praxis wesentlich langer sind, ist der zu erwartende
Effekt der Fehlerfortpflanzung (Verdinnung des erkennbaren Einflusses) deut-
lich hoher. Dieser ,Verdinnungsprozess® schrankt die prognostischen Moglich-
keiten von Regressionsmodellen ein. Dies gilt auch fur die Moglichkeit einer
Modellidentifikation mit Hilfe von Regressionsansatzen.

In Prognosemodellen fur die Exposition (I>M->0) wird dagegen eine Vorher-
sage basierend auf den Eingangsdaten und einem geeigneten Modell fur die
ablaufenden Zusammenhange formuliert (Tab. 3.1, 2. Zeile). Sie setzen hierbei
die Kenntnis der Eingangsgrofien und des strukturellen Zusammenhangs mit
der ZielgroRe — in der Regel gegeben durch Modellgleichungen — als bekannt
voraus. Im Wesentlichen besteht der Anspruch von Expositionsmodellen darin,
die Kausalkette, ausgehend von den Umweltbedingungen Uber die aul’ere Ex-
position bis hin zur Kdrperlast, in Teilen oder als Ganzes fachlich richtig zu be-
schreiben und bei bekannten EingangsgroRen eine richtige Prognose der Ex-
positionsstarke zu geben. Implizit oder explizit wird bei der Anwendung von
Prognosemodellen davon ausgegangen, dass bei bekannten Eingangsgroéfien
die ZielgroRe der taglichen (durchschnittlichen) Aufnahme / Dosis richtig be-
rechnet werden konnte, sofern die Modellgleichungen nur richtig gewahlt sind.
Implizit wird weiterhin von der Annahme ausgegangen, dass das Modell und die
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Expositionsbedingungen zeitlich sowie uber unterschiedliche Personengruppen
und Regionen konstant sind.

Am Beispiel der durchschnittlichen taglichen PCB-Aufnahme uber Fischpro-
dukte kann gezeigt werden, dass in der Regel weder die Verteilung der Ein-
flussgréfRe, hier z. B. PCB-Konzentration im Fisch, noch die durchschnittliche
tagliche Aufnahme hinreichend genau bekannt sind (Hites et al. 2004,
Schumann et al. 2004, EC 2000b): Die Variation in der PCB-Konzentration von
Fischen wird hauptsachlich durch das Alter bei Fang und die Herkunft des
Fischs bestimmt (Karl et al. 2000). Ein homogenes Modell fir den PCB-Beitrag
durch Fischkonsum in der Bevdlkerung lasst sich daher kaum formulieren. Ent-
sprechend lassen sich Expositionsprognosen der externen Dosis nur unter Nut-
zung von Hilfsannahmen durchfuhren.

Fir eine bevolkerungsbezogene Prognose der Korperlast ist fur persistente und
kumulierende Substanzen (wie z.B. fur PCBs) weiterhin die Kenntnis des le-
benslangen Expositionsverlaufs Voraussetzung. Die anzunehmenden langen
biologischen Halbwertszeiten, die Zunahme der Kontamination bis in die 70er
Jahre und der langsam beginnende Rickgang (Bakker et al. 2003) seit Beginn
der 90er Jahre fuhrt zu einer Uber die Altersgruppen (Geburtskohorten) unter-
schiedlichen Expositionsbiographie (Kappos et al. 1998).

In Biomonitoringstudien mit der Zielsetzung, die wesentlichen Einflussgroien
der gemessenen Korperlast zu identifizieren (z. B. fur PCB), ergeben sich ver-
gleichbare Probleme. Das ,Lebensalter® der Untersuchungsteilnehmer/innen
hat entsprechend in Regressionsanalysen als ,Erklarungsvariable“ ein hohes
Gewicht. Das ,Alter” der Probanden bei Messung der Korperlast wird jedoch
besser als Indikator flr die lebenslange Exposition denn als eigentlicher Expo-
sitionsfaktor aufgefasst. Erst eine differenzierte Betrachtung innerhalb und tGber
die betrachteten Altersgruppen kann zeigen, ob und in welchem Ausmal} sich
Kohorteneffekte und Veranderungen in der Exposition der Bevolkerung bezug-
lich der GroRenordnung der aulderen und inneren Exposition zeigen.

Die Tabelle 3.1 stellt in der dritten Zeile eine weitere Problemstellung dar, in der
wirksame Praventionsansatze zur Verminderung der Exposition gesucht wer-
den: Hier kehrt sich die Richtung der Betrachtung um: 1<M<O. Von gegebe-
nen oder angestrebten Zielgrolen ausgehend sollen aus der fachlichen Kennt-
nis Uber bestehende Zusammenhange (Modellwissen) praventionszugangliche
Eingangsgrofien identifiziert werden. Hierbei werden Bedingungen in den Ein-
gangsgroflen gesucht, deren Meidung oder Verminderung zu einer Reduktion
der Exposition beitragen kann. Die Schlussweise geht von der Zielgrolie, wie
z. B. PCB im Blut, zurlick auf die Eingangsvariablen, z.B. Empfehlungen zur
Haufigkeit des Fischkonsums oder auch zur Meidung des Konsums von
Fischen aus kontaminierten Gewasser bei Anglern.

Der letzte Fall der Modellevaluation (Tabelle 3.1, 4. Zeile), bei dem alle drei
Modellkomponenten als bekannt vorausgesetzt werden (I<~M->0) und der Grad



32 Teil 1: Grundlagen

der Ubereinstimmung zwischen Expositionsprognose und empirischen Daten
analysiert und bewertet wird, ist in Kapitel 8 detaillierter dargestellit.

3.2 Ubersetzung von Szenarien in Expositionsmodelle

In Kapitel 2 des 1. Teils des Berichts wurde deutlich, dass vor der Durchfihrung
einer Expositionsabschatzung die Festlegung von Schutzgut, Schutzzielen und
eine qualitative Beschreibung des Expositionsszenarios, in Form einer
moglichst prazisen Festlegung des zu modellierenden Lebens- und
Handlungsrahmens (AUH 1995), vorliegen sollten. Die Rahmenbedingungen
der Modellierung sollen dabei die zu betrachtenden Schutzgruppen, die zu
untersuchenden Expositionsbedingungen und, soweit bereits zu spezifizieren,
die in der Modellentwicklung zu bericksichtigenden Aufnahme- und
Kontaktpfade festlegen.

Die kritische Determinante flr den zu erwartenden Modellierungsaufwand ist
hierbei die Wahl der ZielgroRe. Wird alleine die auliere Exposition oder die
durchschnittliche, kérpergewichtsbezogene Dosis (z. B. Cadmiumaufnahme auf
einer Altlast, Teil 3, Kapitel 1) modelliert, so reicht weitgehend eine Betrachtung
der Expositionsbedingungen und der pfadbezogenen Eintrage aus. Wird dage-
gen angestrebt, die innere Exposition (z.B. PER im Blut, Teil 3, Kapitel 2) oder
die Ausscheidung (z. B. Quecksilber/Arsen im Urin, Teil 3, Kapitel 3) zu model-
lieren, so mussen zusatzlich Modellvariablen und Modellgleichungen zur Ver-
teilung im Korper, zur Metabolisierung und zur Ausscheidung betrachtet wer-
den.

Ohne einen vorab fixierten, zwischen dem Auftraggeber und den Expositions-
abschatzern abgestimmten Auftragsrahmen besteht die Gefahr, entweder stark
vereinfachte oder aber sehr komplexe, fur die mit dem Auftrag verbundene Fra-
gestellung zu differenzierte Modelle zu entwickeln und zu prifen. Erstere sind
schnell durchzuflhren, ergeben oft nur orientierende und noch sehr unsichere
Aussagen. Letztere sind oft bereits in der Entwicklungsphase sehr zeit- und res-
sourcenaufwendig, wobei keine Garantie dafur besteht, dass sie bei hdoherer
Komplexitat des Modells andere Antworten begrinden als einfache Modelle.
Hier wird die Abwagung zwischen Risikomanagern, die vielfach schnell zu er-
stellende und zugleich aussagekraftige Ergebnisse wunschen, und Exposi-
tionsmodellierern, die eher auf die verbleibende Unsicherheit, Kenntnis- und
Datenllcken deuten werden und haufig komplexe Modelle bevorzugen, zu Kon-
flikten fUhren. Diese Konflikte sind jedoch durch die Vereinbarung eines gestuft
durchzufuhrenden Verfahrens zumindest teilweise aufzuheben.

In der Abbildung 3.3 sind die wesentlichen Elemente der Modellentwicklung und
Modellanwendung skizziert. Die Grafik beschreibt den Weg von der Definition
des Expositionsszenarios, uber die Definition der Schutzziele und die zu unter-
suchenden Schutzgruppen, Uber die Modellentwicklung, zur Umsetzung in Mo-
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dellgleichungen, zur Auswahl geeigneter Parameter des Modells bis hin zur
Implementierung, Berechnung und ggf. zur bevdlkerungs- bzw. gruppenbezo-
genen Simulation. Dieser Ablaufplan ist als grob vereinfacht anzusehen, da die
Ergebnisse jedes einzelnen Abschnitts dazu fuhren kénnen, dass die vorange-
gangenen Schritte erneut aufgegriffen, modifiziert oder revidiert werden mus-
sen. Der tatsachliche Ablauf wird in der Regel iterativ verlaufen.

Abbildung 3.3 Abfolge der Entwicklung eines Expositionsmodells

Qualitative Beschreibung des Szenarios

« Definition des Lebens-und Handlungsrahmens
* Auswahl der Zielgruppe/n der Expositionsabschatzung

Modellentwicklung
Wissenschaftliches Quellen/Pfade

Review Substanzen/Noxen
Verhaltensmerkmale
Anthropometrische Daten

Modellspezifikation
Festlegung des Auswahl der Gleichungen und
Aggregationsniveaus der Variablen des Modells

Festlegung

Festlegung der des Bewertungsmafstabes
Schutzziele der ZielgroRRe/n ggf. Stratifizierung
Bericksichtiung Parametrisierung des Modells
von Variation, RME/CTE-Werte

Unsicherheit und Verteilungstyp und -parameter

Datenverfiigharkeit nach Zielgruppen

ggf. Stratifizierung

Implementierung des Modells
Umsetzung in
Excel® @Risk® Analytica®, ...
Berechnung/Simulation und
Ergebnisdokumentation

Dokumentation Bewertung der Ergebnisse
Interpretation ggf. Reanalyse/Stratifizierung/..

Es wird empfohlen, mindestens die ersten Schritte der Umsetzung, dies sind die
Entwicklung eines qualitativen Expositionsmodells, die Spezifikation der Mo-
dellgleichungen und die Festlegung der Bewertungsmalistdbe eng zwischen
Auftraggebern, Risikomanagern und Expositionsmodellierern abzustimmen. In
dieser Phase des Projektes werden die wesentlichen Eckpfeiler gesetzt, die zu
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einem spateren Zeitpunkt nur noch mit erheblichem Mehraufwand zu verandern
sind. Die auszuhandelnden Vorgaben sollten folgende Spezifikationen beinhal-
ten: Alters- und Geschlechtsverteilung der Zielbevolkerung, Ein- bzw. Aus-
schluss oder Selektion von besonderen Verhalten-, Konsum- und Arbeitsge-
wohnheiten. Eine Studie fur Kinder alleine wird andere Variablen beinhalten als
eine Studie, die z. B. den moglichen Beitragen eines PKW-Innenraumschad-
stoffs auf die Gesamtexposition nachgeht.

Die abzustimmenden Grundlagen beziehen sich auch auf die Ebene der zu
modellierenden ortlichen oder zeitlichen Aggregation. Die Wahl des Regional-
bezuges der Studie bezieht sich auf die zu berlcksichtigende Variation Uber
betrachtete Regionen mit unterschiedlichen 6kologischen Bedingungen (Klima,
bauliche und geogene Bedingungen, usw.) und kulturelle bzw. verhaltensbezo-
gene Unterschiede (z. B. Verhaltens- und Verzehrsgewohnheiten). Die zeitliche
Aggregation bezieht sich auf den angestrebten Aussagegehalt der Zielgrolie fir
eine kurzzeitige maximale, fur eine durchschnittliche tagliche, wochentliche
bzw. jahresbezogene oder eine auf die Lebenszeit bezogene Exposition. Wei-
terhin ist frihzeitig zu klaren, ob eine zeitperioden-bezogene oder eine kumula-
tiv zu betrachtende Expositionsanalyse angemessen ware. In jedem Fall sollte
der Bewertungsmaldstab fur die Bewertung der Expositionsprognosen (TDI,
ADI, RfD) bereits vor der Durchfuhrung von Berechnungen - moglichst im Kon-
sens zwischen den beteiligten Institutionen und Gruppen - festgelegt werden.

Die angemessene Reduzierung von Modellkomplexitat (Anzahl der zu bertck-
sichtigenden Variablen und Gleichungen) hat nicht nur wissenschaftlich einen
hohen Stellenwert, sie erleichtert durch fachlich begrindbare Vereinfachungen
(oder Modularisierung von Teilproblemen) die Risikokommunikation.

Die gesamte Phase von der Modellentwicklung Uber die Modellspezifikation und
die Festlegung der Bewertungsmalistabe sollte, insbesondere bei kritischen
Anwendungsbereichen, in einem wissenschaftlichen Review-Verfahren abgesi-
chert werden, um den Stand der wissenschaftlichen Kenntnisse aus den betei-
ligten Fachdisziplinen einzubeziehen, und um die Glaubwiurdigkeit der Prog-
nose in einer Offentlichen Debatte Uber die Ergebnisse bereits vorab abzusi-
chern.

3.3  Modellierung von Eingangsgrofien

Am Beispiel der PCB-Kontamination von Fischen wurde beispielhaft gezeigt,
dass die zentrale Eingangsvariable, der PCB-Gehalt im verzehrten Fisch, selbst
wieder eine abhangige GroRe von Umweltvariablen, wie z. B. Ort und Zeit des
Fangs bzw. der Aufzuchtbedingungen, des Alters beim Fang usw., ist. Ein Ex-
positionsmodell, das alle vorausgehenden Einflisse auf die Eingangsgroéfien
aufnimmt, musste den gesamten Zyklus der Produktion, Emission, Verteilung,
Deposition, Transformation, Anreicherung usw. der betrachteten Noxen beruck-
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sichtigen, also eine 6kologische Gesamtanalyse beinhalten. Dies ist in Exposi-
tionsprognosen nur mit erheblichem Aufwand zu leisten.

Sind allerdings wesentliche Grofen, die systematisch die Hohe der Kontamina-
tion der betrachteten Umweltmedien beeinflussen, bekannt und kdnnen empi-
risch beschrieben werden, so sollten diese Einflisse als Stratifikation in ein Ex-
positionsmodell aufgenommen werden. Am Beispiel der PER-Innenraumbelas-
tung (Teil 3, Kapitel 2) wird gezeigt, dass einerseits bedeutsame saisonale
Schwankungen bestehen und andererseits standortspezifische Faktoren (Nahe
zu Gewerbe- und Industriebetrieben, urbanes Umfeld) die Innenraumbelastung
beeinflussen. In den Expositionsmodellen kann durch schrittweises Einbeziehen
bzw. Auslassen der Einflussfaktoren der Beitrag der jeweiligen Faktoren auf die
Eingangsgrofie die ,Innenraumbelastung und schliellich die ,Humanexposi-
tion“ ermittelt werden. Diese Vorgehensweise hat den Vorteil, dass durch ,Was
... Wenn ...“-Analysen der mogliche Gewinn von Meidungs- bzw. Minderungs-
malnahmen bezogen auf die Einflussfaktoren auch dann direkt einschatzbar
wird, wenn bevolkerungsbezogene Daten uber die Verteilung der Einflussgro-
Ren fehlen oder unvollstandig sind.

3.4  Modellstruktur und Identifikation
der relevanten Systemgréf3en

Ausgehend von dem Ziel, eine hohe Ubereinstimmung zwischen den Exposi-
tionsprognosen und der tatsachlich auftretenden Exposition zu erreichen bzw.
die zukunftig zu erwartende Exposition richtig zu prognostizieren, mussen fol-
gende Minimalbedingungen erfullt werden:

e Das Modell muss bezuglich der relevanten Expositionspfade vollstandig
sein (inhaltliche Validitat).

e Das Modell muss richtig sein (strukturelle Validitat).

e Das Modell muss realitatsgerecht stratifiziert sein (Angemessenheit der
Aggregation Uber Zeitraume, tUber Regionen und Uber Bevdlkerungs-

gruppen).

¢ Die Richtigkeit der Verteilungen und Parameter bezuglich ihrer zentralen
Tendenz, ihrer hdheren Momente und ihres Wertebereiches muss ge-
wahrleistet sein (Lageparameter, wie Median, Mittelwert, Varianz,
Schiefe der Verteilung, 1%- und 99%-Quantile usw.).

Die prognostische Qualitat des Modells hangt vom Grad der Erfullung aller Be-
dingungen zugleich ab. Dies ergibt die Konstruktvaliditdt des Modells als Gan-
zes.

Ublicherweise werden die Expositionspfade nach inhalativer, oraler und derma-
ler Aufnahme von Substanzen aufgeteilt und in den Modellen unterschieden. Die
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konkreten Kontaktmedien, wie z. B. die AuRenluft, die Luft im Pkw, die Innen-
raumluft bei inhalativer Aufnahme bzw. die konkreten Lebensmittel bei oraler
Aufnahme heil3en Expositionsmedien. In der entsprechenden Literatur (US EPA
1992, Cal EPA 1996, EC 2000a) finden sich Modellgleichungen flr eine grol3e
Zahl von Szenarien in allgemeiner Form. Spezielle Szenarien, wie z. B. fur die
PER-Aufnahme Uber Lebensmittel und Uber Innenraumbelastungen, werden in
den Anwendungsbeispielen naher beschrieben (Teil 3).

An dieser Stelle wird das Zusammenspiel von Variablen fur individuelle Bedin-
gungen einerseits und umweltbezogene Grolien andererseits deutlich (Abbil-
dung 3.4): Die Expositionsstarke lasst sich nur durch eine multiplikative Ver-
knupfung von individuellen GroRen (Expositionsbedingungen der betrachteten
Personen) mit der Schadstoffkontamination (Konzentration bzw. Immission) be-
rechnen.

Abbildung 3.4 Multiplikative Verknupfung der Eingangsgrofien
in der Expositionsprognose fur die Aufnahme
luftgetragener Schadstoffe

2 2 (Immission * Emission
Aufenthaltszeit * Individuelle
Atemrate) Bedingungen
Exposition = Dosis
Resorption,
« H i itori i
. Kumutative Exposttion ¥ ETtEIlUNG,
» Exposition krit. Organe Abbau
Belastung Beispiel: Luft/Staub

Als ein einfaches Modell der Expositionsprognose kann z.B. die nachfolgend
dargestellte Formel (WHO/IPCS 2006) angesehen werden. Dieses Modell hat
den Anspruch, die durchschnittliche tagliche Aufnahme bzw. die potentielle Do-
sis Uber einen Zeitraum AT (Average Time) gewichtend zu modellieren:
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mit:

ADD,, Durchschnittliche tagliche,
auf das Kdrpergewicht bezogene Aufnahme
(Average Potential Daily Dose ADD,q) [10™ g/(d - kg BW)

Ck Konzentration in primaren Medium k
(Concentration) [10™ g Substance/g Medium]

Ci/Cx Ubergangsrate vom urspriinglichen (primaren) Medium k
in das (sekundare) Expositionsmedium i [-]

U Aufnahmemenge des Expositionsmediums i
(Aufnehmendes Medium, Intake/Uptake Factor) [g]

BW Korpergewicht (Body Weight) [kg BW]

EF Expositionshaufigkeit (Exposure Frequency) [1/d]

ED Expositionsdauer bezogen auf den Bezugszeitraum

(Exposure Duration) [d]

AT Bezugszeitraum (Average Time) [d]

Grundwissen zu den Variablen der drei Expositionspfade:
Orale, inhalative und dermale Aufnahme

Fur die drei Expositionspfade mussen jeweils mindestens drei Gro-
Ren bestimmt werden, die miteinander multipliziert, den Beitrag des
Pfades ergeben:

1.

die Konzentration der Substanz im betrachteten Medium (norma-
lerweise in den Einheiten fur Substanz / Medium, d.h. [mg/l],
[mg/m3] bzw. [mg/kg]). Findet ein Ubergang zwischen einem ur-
sprunglich kontaminierten (primaren) Medium und dem (sekunda-
ren) Expositionsmedium statt, wird dieser zusatzlich durch eine di-
mensionslose Ubergangsrate beschrieben, die das Verhaltnis von
Konzentration der Substanz im Expositionsmedium zum priméaren
Medium beschreibt;

die Aufnahmemenge bezogen auf das Medium und die Bezugs-
zeit in den Einheiten fur Menge / Bezugszeit, d.h. [g/d], [I/d] bzw.
[m3/d]. Der Nenner enthalt immer ein zu vereinheitlichendes Mal}
fur die Bezugszeit, hier ein Tag (engl. day [d]); und

die Resorptionsrate als Verhaltnis von innerer zur auf3eren Expo-
sition. Diese ist - wie die zuvor genannte Ubergangsrate - als Rate
dimensionslos (Division zweier Grof3en in derselben Dimension),
d.h. sie hat also keine Einheit ([-]).

Die jeweiligen Einheiten zu 1. und 2. mussen dabei den jeweiligen
Konzentrations- und Aufnahmebedingungen angepasst werden.
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Zielt die Expositionsberechnung auf lange Zeitraume ab, so ist

4. die Expositionshaufigkeit, in der Regel normiert am Bezugszeit-
raum Tag [d] bzw. Jahr [a], und die Expositionsdauer in derselben
Einheit in die Modellgleichung aufzunehmen. Zusammen be-
schreiben sie den Anteil der Exposition im Verhaltnis zum Be-
zugszeitraum.

Werden flir einen Expositionspfad mehrere Expositionsquellen be-
trachtet (z.B. bei der Aufnahme von Wasser die Beitrage aus Lei-
tungswasser und Mineralwasser aus Flaschen, usw.), so sind die
Groflden zu 1. und 2. jeweils getrennt zu ermitteln und aufzusummie-
ren. Die Resorptionsrate wird in der Regel pro Expositionspfad als
Konstante betrachtet und entsprechend erst nach Summierung der
Einzelbeitrage multipliziert.

Fir die Modellgleichung der Gesamtaufnahme werden die Produkte ggf. die
Summen der Teilprodukte pro Expositionspfad summiert. Der relative Beitrag
jedes Expositionspfades lasst sich als das Verhaltnis seines Einzelbeitrags zur
berechneten Gesamtexposition ausdricken. Je hoher der relative Beitrag eines
Expositionspfades ausfallt, desto starker wird das Gesamtergebnis von seinem
Beitrag abhangen. Der relative Beitrag gibt einen Anhaltspunkt daftr, welcher
Grad von Genauigkeit flir die entsprechenden Parameter (Werteauspragung
der Variablen) anzustreben ist.

Fir eine Gesamtexpositionsanalyse sind die Einzelbeitrage der Expositionen
uber alle Expositionspfade und die zugehdrigen Expositionsmedien zu summie-
ren. Die primar zu berechnende GrofRe: Z IU;, entspricht der Gesamtaufnah-
memenge. Die Aufnahmemenge wird in der toxikologischen Literatur meist in
Relation zum Korpergewicht BW (body weight) angegeben, um naherungs-
weise eine Normierung auf das Verteilungsvolumen bzw. die Konzentration am
kritischen Organ zu erreichen. Referenzwerte wie ADI, TDI etc. beziehen sich in
der Regel auf diese korpergewichts-normierte Grole.

Sofern eine Exposition nicht kontinuierlich Uber den Bezugszeitraum AT (ave-
rage time) anhalt aber gleichzeitig eine Aussage Uber die durchschnittliche Ex-
positionsstarke angestrebt wird, muss zusatzlich die Expositionshaufigkeit EF
(exposure frequency) und Expositionsdauer bezogen auf das Bezugsintervall
ED (exposure duration) bekannt sein. Fur kurzzeitige Expositionsbetrachtun-
gen, z. B. mit dem Ziel der Beurteilung der Wahrscheinlichkeit von akuten
Effekten, wird dieser Normierungsfaktor in der Regel ausgelassen.

In vielen Expositionsabschatzungen wird der Modellrahmen enger als in Abbil-
dung 3.4 gesetzt, die Prognose der auReren Exposition wird als Zielgrolie ge-
wahlt und oftmals als Substitut flir die Prognose der auReren (externen) Dosis
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verwendet. FUr eine Risikobewertung ist es jedoch angemessener, zumindest
die kumulative Dosis (insbesondere bei kanzerogenen Substanzen) oder die zu
erwartende Exposition an den kritischen Organen (z. B. die prognostizierte
Blutbelastung) zu berechnen. Um die GrolRenordnung von Schadstoffkonzentra-
tionen in Humanbiomonitoringdaten vorher zusagen, mussen fur die betrachtete
Substanz Angaben zur Resorptionsrate, zum Verteilungsvolumen und zur zeit-
und konzentrationsbezogenen Ausscheidungs- bzw. Metabolisierungsrate vor-
liegen.

Da in Expositionsmodellen nahezu alle Modelleingangsgrof3en selbst abhan-
gige Grolen sind, wird bei der Durchfiihrung der Modellsimulationen versucht,
durch Stratifikation (nach Alter, Geschlecht und ggf. weiterer fester Einflussfak-
toren) die Unterschiedlichkeit zwischen den Gruppen zu berucksichtigen. Impli-
zit wird durch dieses ,Einfrieren“ der Modelle (Fixierung auf definierte Parame-
ter flr unterschiedliche Gruppen) u. a. auch die methodisch oft schwierige Be-
rucksichtigung von Korrelationen zwischen den Eingangsgrofen (z. B. zwi-
schen Alter und Atemrate) sichergestellt. Die Korrelation z. B. zwischen Korper-
grolle und —gewicht variiert Uber die Alters- und Geschlechtsgruppen hinweg
deutlich. Eine stratifizierte Simulation kann dies berlcksichtigen. Will man ferner
den Korperfettanteil und das Verteilungsvolumen z. B. fur lipidgebundene
Schadstoffe schatzen, wird man unterschiedliche Formeln fur Kinder, Jugendli-
che und Erwachsene nutzen missen. Das Modell bedarf einer Fallunterschei-
dung, um strukturelle Abweichungen zu berucksichtigen.

Die Summation erfolgt im zweiten Schritt Uber den inhalativen, den oralen und
den dermalen Aufnahmepfad, so dass sich die oben gezeigte Formel wie folgt
darstellen lasst:

ADD,, =BG + ADD,,,, - By, + ADD

pot,inh inh pot,oral

' Boral + ADDpot,derm ' Bderm
mit:
ADDot Durchschnittliche tagliche, auf das Kérpergewicht bezo-

gene Gesamtaufnahme (Average Potential Daily Dose
ADD)

BG Berlcksichtigung der Hintergrundsexposition (Background)

ADDpqtk Durchschnittliche tagliche, auf das Kérpergewicht bezoge-
ne Gesamtaufnahme (Average Potential Daily Dose
ADD,) aus dem Pfad k

Resorptionsverfugbarkeit aus dem Pfad k mit den Teilpfa-
den: inhalative (inh), orale (oral) bzw. dermale (derm) Auf-
nahme

Bx

Ob in Expositionsmodellen ein Term fiur die Bertcksichtigung von Hintergrund-
belastungen (BG), also des residualen Anteils ohne weitere Spezifikation, auf-
genommen werden sollte, wird uneinheitlich gesehen. In Situationen, in denen
der mogliche Zusatzbeitrag einer neuen Expositionsquelle vor dem Hintergrund
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einer bestehenden und bekannten Expositionslage beurteilt werden soll, kann
dieser Ansatz zu einer pragmatischen Einschatzung der erwarteten Zusatzex-
position geeignet sein. Wenn einzelne Pfade nicht wesentlich zur Gesamtexpo-
sition beitragen und dabei auch keine hohe Variation zeigen, sollten diese ex-
plizit als marginal eingestuft werden und in der weiteren Berechnung entfallen.

Die oben aufgefuihrten Modellgleichungen zeigen die grundsatzliche Struktur
von Expositionsmodellen. In konkreten Anwendungen mussen die Modelle ge-
gebenenfalls erweitert und fur einzelne Pfade weiter spezifiziert werden, um be-
stehende Einflussfaktoren und Korrelationen angemessen bericksichtigen zu
kdnnen. Software-Tools wie Analytica® stellen dazu eine interaktive visuelle
Oberflache als Plattform fur die Darstellung der Abhangigkeiten im Modell bereit
und unterstitzen den Modellentwickler bei der Erstellung von Expositionsmo-
dellen. In Abbildung 3.5 ist die oben beschriebene Formel grafisch dargestellt.

Abbildung 3.5 Visualisierung einer einfachen Modellstruktur fir die orale,
inhalative und dermale Aufnahme (average daily dose ADD)
und die nicht spezifizierte Hintergrundsbelastung (background
BG) mit einer Normierung am Koérpergewicht (BW) in Analytica©
mit ausgeblendeten Details der Einzelpfade (Modulbetrachtung)

In den dicker umrandeten ,Modulen’ befinden sich, fur die drei Expositionsme-
dien aufgeschlisselt, die Angaben (Formel, Verteilung, Parameter) zur Berech-
nung. Diese Form der Visualisierung von Einflissen und Zusammenhangen,
der Modellstruktur ist besonders in der Phase der Modellentwicklung geeignet,
um mit anderen Wissenschaftlern und Risikomanagern Uber die vorgeschlage-
nen Modellstrukturen zu diskutieren. Die Darstellung der Modellstruktur erfolgt
noch weitgehend ohne Kenntnis / Festlegung der zu nutzenden empirischen
Parameter (Morgan und Henrion 1990). Den Kern des Modells bilden jedoch
wiederum die eingebetteten Formeln und die angenommenen Festlegungen flr



Kapitel 3: Ablauf bei der Modellierung 41

die Variablen (Defaultwerte bzw. Verteilungstyp und Verteilungsparameter), aus
denen die Auspragungen der ZielgroRe berechnet werden.

3.5 Empfehlungen fir ein gestuftes Vorgehen
bei der Parametrisierung von Modellvariablen

Expositionsmodellierungen und hierauf beruhende Expositionsabschatzungen
fur definierte Szenarien, die auf die Abbildung von variierenden Expositionsbe-
dingungen und der hieraus resultierenden Belastung der Bevolkerung abzielen,
sind mit einem erheblichen Aufwand an konzeptioneller, technischer und wis-
senschaftlicher Arbeit verbunden. Sie erfordern das Zusammenwirken interdis-
ziplinarer Fachkompetenz ebenso wie die Bereitstellung von Infrastruktur fur
Literaturrecherche, Datenauswertung und Simulation. Diese Voraussetzungen
sind nur in wenigen Institutionen gegeben. Andererseits ware der Anspruch, flr
jede neue oder offene Fragestellung sofort das volle Instrumentarium einer be-
volkerungsbezogenen Expositionsmodellierung anzuwenden, kaum zu rechtfer-
tigen. In der Diskussion angemessener Herangehensweisen hat sich ein Ver-
fahrensablauf entwickelt, der als weitgehend konsensual anzusehen ist und von
wesentlichen Institutionen in ihren Richtlinien/Empfehlungen fiur Expositionsab-
schatzungen aufgenommen wurde (US EPA 2001b, BgVV 2001).

Werden fur alle Eingangsgrof3en eines Szenarios durchgehend die Punktschat-
zungen eines ungunstigen Falls (RME, engl. reasonable most exposed) einge-
setzt, so wird die Kombination solcher Werte in den Modellgleichungen einen
ebenfalls unglnstigen, in seiner Auftretenswahrscheinlichkeit als niedrig einzu-
stufenden Fall ergeben. Die Begrindung fur die Nutzung von Standardannah-
men, sogenannten Defaults (CTE / RME), und die Festlegung der angenomme-
nen oder definierten Quantilgrenzen (siehe Abbildung 3.6) eines RME-Falles
sollte in jedem Fall transparent dargestellt werden.

Wirde fur eine im Trinkwasser vorhandene Substanz die tagliche Aufnahme als
Aufnahme von Trinkwasser pro Tag mal Konzentration im Trinkwasser im fikti-
ven Beispiel berechnet und von einem kritischen Referenz- bzw. Beurteilungs-
wert von 1,5 mg/d ausgegangen; so ware dieser bei Nutzung eines RME-De-
faults von 0,8 mg/l (CTE=0,1 mg/l) fir die Kontamination des Wassers und ei-
nem RME-Default flr die Aufnahmemenge von 2,4 I/d (CTE = 1,2 I/d) unter An-
nahme einer vollstandigen (100%) Resorption mit einem Wert von 0,8 mg/l - 2,4
I/d = 1,92 mg/d Uberschritten (Stufe 1 - engl. Tier 1 - der Betrachtung); fur den
CTE-Fall ergébe sich mit 0,1 mg/l - 1,2 I/d = 0,12 keine Uberschreitung.

Lage dagegen die Expositionsprognose des Modells flr die Gesamtpopulation
bzw. flr betrachtete Teilgruppen bei Kombination von RME-Annahmen unter
dem festgelegten Bewertungsmalistab (z.B. TDI, ADI), so wurde i.d.R. davon
ausgegangen werden, dass das angestrebte Schutzziel fur die Bevdlkerung
weitgehend erreicht wird. Dies trafe in diesem Beispiel nicht zu. Es ist daher
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angezeigt zu prufen, wie stark (in welchem Anteil, zu wie viel Prozent) die un-
tersuchte Population Uber dem Referenzwert von 1,5 liegt.

Wurde fur die Aufnahmemenge (Intake) hilfsweise im ersten Schritt eine Drei-
ecksverteilung mit dem Minimum 0,05 I/d, dem Modalwert 1,2 |/d und dem Ma-
ximum von 2,4 I/d angenommen und weiterhin fur die Konzentration ebenfalls
hilfsweise eine Dreiecksverteilung mit dem Minimum 0,05 mg/l, dem Modalwert
0,10 mg /I und dem Maximum von 0,8 mg/l angesetzt, so wurde sich ein Median
fur die ZielgroRe ,tagliche Aufnahme® von etwa 0,33 mg/d, ein 95%-Quantil von
0,95 mg/d und ein 99,9%-Quantil von etwa 1,54 mg/d. Das 99,99%-Quantil liegt
etwa bei 1,72 mg/d.

Ware statt einer begrenzten Dreiecksverteilung bei gleichen Mittelwerten und
Standardabweichungen eine logarithmische Normalverteilung fur beide Ein-
gangsgroflen verwendet worden (Trinkwasser-Aufnahme: Mittelwert =1,26 1/d,
Standardabweichung = 0,45 I/d; Konzentration der Substanz im Trinkwasser:
Mittelwert = 0,32 mg/l, Standardabweichung = 0,17 mg/l), so ergaben sich zwar
keine wesentlichen Unterschiede in der zentralen Tendenz (vgl. Abbildung 3.6),
jedoch hoéhere Quantile am rechten Rand der Verteilung: ein 95%-Quantil von
0,94 mg/d und ein 99,9%-Quantil von etwa 2,2 mg/d. Das 99.99%-Quantil liegt
etwa bei 3,5 mg/d. Die Wahl der Verteilungsfunktion ist insbesondere fur die
Bestimmung der oberen Quantile wesentlich. Solange nicht starke inhaltliche
Grinde fir eine Limitierung des Wertebereiches sprechen, raten die Autoren
von der Nutzung von im Maximum begrenzten Verteilungen ab.

Abbildung 3.6 Darstellung einer Verteilung als Dichte (links), als kumulative
Verteilungsfunktion (Mitte) und als inverse kumulative
Verteilungsfunktion (rechts: Uberschreitungsfunktion),
zusammen mit den senkrechten Markierungen
fur den 50%-Wert (Median) und den 95%-Wert der Verteilung
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Die Histogrammansicht (Abbildung 3.6 links, EDF: empirical density function)
hilft die Verteilungsform der betrachteten Variable bezlglich Form, Symmetrie
und Schiefe zu beurteilen. Uber die kumulierte Verteilungsfunktion (Abbildung
3.6 Mitte, CDF: cumulative distribution function) kann schnell eine Antwort auf
die Frage “Wie viele Werte (in Prozent) liegen niedriger/gleich einen
bestimmten Wert?” gefunden werden, indem ausgehend vom Abzissenwert (x-
Achse) zum Wert der Funktion senkrecht hoch geschaut wird, um dann den
entsprechenden Ordinatenwert (y-Achse) abzulesen. Im Beispiel der Abbildung
3.6 wird zum Wert des Median der Variable Intake (Median(Intake) = 0,33) der
Wert 0,5, also 50% abgelesen; fur den Wert 0,95 das 95%-Quantil. Ein
Uberschreitungsgraph (Abbildung 3.6 rechts, exceedance plot) stellt die
Inversion der kumulativen Verteilungsform (ICDF: inverse cumulative
distribution function) dar. Er ist entsprechend der kumulativen Verteilungsform
zu lesen, zeigt aber: ,Wie viele Werte (in Prozent) liegen hdher als ein be-
stimmter Wert?“ Im Beispiel der Abbildung 3.6 wird zum Wert des Medians
wieder ein Wert von 0,5 auf der y-Achse gelesen, fur den Wert 0,95 eine
Uberschreitung durch 5% der Werte. Zusammen dargestellt erleichtern
Grafiken das Verstandnis fur Verteilungen und deren Beurteilung.

Grundwissen zum ,,Reasonable Most Exposed*-Fall

Die US-EPA (1997) hat als Definition des ungunstigen Falls fur Ein-
flussgroRen den Wert der jeweiligen Verteilung vorgeschlagen, der
95% der jeweils betrachteten Gruppe (Alter, Geschlecht etc,) als in
der Norm und 5% der Gruppe als ungunstig (reasonable most expo-
sed, RME) definiert. Der AUH (1995) hat sich implizit (ohne Angabe
der berucksichtigten Perzentile) dieser Sprachweise angeschlossen.
Er definiert ebenso wie die US-EPA (central tendency estimate, CTE)
den 50%-Wert der Verteilung als ,wahrscheinlichen Fall“ und meint
den durchschnittlich zu erwartenden Fall.

In der Diskussion um Expositions- und Risikobegrenzungen wird
vielfach eine Kombination von ,worst case“-Annahmen gefordert, um
eine sichere Aussage uber das Schutzziel geben zu kdénnen. Pro-
blematisch kann die Nutzung von scheinbaren ,worst case“-Annah-
men insbesondere in der 6ffentlichen Diskussion immer dann wer-
den, wenn Betroffene berechtigt darauf hinweisen, dass sie bezlglich
einer Einflussvariablen Gber den angenommenen ,worst case“-Wert
liegen. Jedes auf solchen Angaben basierende Modell erscheint
dann nicht mehr als glaubwirdig. ,Worst case“-Annahmen mussten,
um diese Situationen zu umgehen, Extrema abbilden und berick-
sichtigen. Diese Probleme ergeben sich bei einer Nutzung von RME-
Werten nur in geringerem Ausmald und sind dann weitgehend ver-
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meidbar, wenn die Bezeichnung RME = ,reasonable most exposed®,
die sprachlich etwas anderes nahe legt, als technisch gemeint ist,
aktiv in ihrer Herleitung und Bedeutung transparent gemacht wird.
Entsprechende Werte decken in der Regel ca. 95 % der zugrunde
liegenden Bevdlkerung ab. 5 % der Population sind pro Variable als
Lungunstig exponiert* (RME) einzustufen. Die ,Unwahrscheinlichkeit*
eines konkreten Falls, der in allen berucksichtigten ModellgroRen die
RME-Auspragung oder hdohere Werte zeigt, ergibt sich aus deren
Kombination. Allerdings ergibt sich aus Tatsache, dass die Punkt-
schatzung mit RME-Werten einen Referenzwert unterschreitet, nicht
zwangslaufig die Einhaltung des Referenzwertes fur einen grof3en
Teil der Bevolkerung. Obwohl die Kombination aller ungunstigen An-
nahmen sehr selten eintreten wird, kdnnte auch schon eine sehr un-
glinstige Einflussgroe allein zur Uberschreitung des Referenzwertes
fuhren, wenn das Modell auf Anderungen dieser Variable empfindlich
reagiert (siehe auch Kapitel 7 zu Sensitivitatsanalyse). Tatsachlich
kann das Schutzniveau bei Punktschatzungen nicht allgemein ange-
geben werden, sondern muss uber ein verteilungsbasiertes Modell
berechnet werden.

Unsicherheiten ergeben sich bei der Anwendung von RME-Werten
auch immer dann, wenn deren Quelle, Herkunft und die zugrundelie-
gende Erhebung (inklusive der Fallzahlen und der Prazision der
Messung) nicht oder nur unvollstandig bekannt sind. In diesen Fallen
sind ggf. fur vorliegende unterschiedliche RME-Ansatze Alternativ-
modelle zu berechnen, um der Unsicherheit Uber die Angemessen-
heit der einflieRenden Annahmen gerecht zu werden.

Der Begriff ,worst case” ist in Debatten Uber Expositionsprognosen immer noch
gelaufig, allerdings in seiner Aussage nicht eindeutig definiert und sollte wegen
seiner Unscharfe und Konflikttrachtigkeit in der Risikokommunikation dringend
vermieden werden. Der Grad des zu erreichenden Schutzniveaus ist damit
namlich nicht klar definiert: Die in die Berechnung eingehenden Kombinationen
von ungunstigen Bedingungen (RME) fuhren keineswegs zwangslaufig zum
»denkbar ungunstigsten® (,worst case®) Fall. Welchen Grad an ,Unwahrschein-
lichkeit” ein aus mehreren Variablen kombinierter RME-Fall hat, ist kaum exakt
zu beurteilen. Er hangt von der Anzahl der einbezogenen Variablen, der tat-
sachlichen Quantile der RME-Werte, der Form ihrer Verteilung, ihrer Verknup-
fung und von der Korrelation zwischen den Eingangs- und Modellgrof3en ab.
Bei positiver Korrelation wird die Varianz der Expositionsgrofe fur additiv und
multiplikativ verknipfte Grélken ansteigen; dies ist z.B. bei Vorliegen von be-
stimmten Nahrungsmittelpraferenzen denkbar (z. B. Imbisspraferenz: ,haufige
Aufnahme von Fetten und damit auch von fettgebundenen Schadstoffen® oder
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auch ,Koérpergewicht und Verzehrsmenge®). Bei einer Verknupfung durch eine
Division (z. B. ,Aufnahme- bzw. Verzehrsmenge zusammen mit dem Korperge-
wicht als normierender Faktor®) wird die Variabilitat der Zielgrof3e bei gegebener
positiver Korrelation gegenuber einer Betrachtung mit unkorrelierten Daten sin-
ken.

Die Wahl von Defaults fir die Abbildung der zu bertcksichtigenden Variation in
der Bevolkerung sollte in jedem Fall sehr vorsichtig behandelt werden: In Expo-
sitionsabschatzungen werden diese Werte (RME und CTE) oft als Default-
Werte, also als Standardannahmen in der Expositionsabschatzung, verwendet.
Dabei steht implizit die Annahme im Hintergrund, dass die tatsachliche Varia-
tion in den Expositionsfaktoren hierbei ausreichend abgebildet wurde. Dies gilt
beispielsweise auch fur die Expositionsfaktoren des AUH (1995) und altere An-
gaben der EPA, wenn Werteauspragungen von Variablen als ,wahrscheinlicher*
und ,ungunstiger” Fall bezeichnet wurden. Hier ist implizit davon auszugehen,
dass mit Ersterem der Median (central tendency estimate) und mit Zweitem ein
95%- oder 99%-Quantil beschrieben wurde. Eine explizite Definition wird oft
nicht gegeben. Die Erfahrung der Autoren zeigt, dass fachlich ansonsten gut
begriindete Expositionsabschatzungen in der o6ffentlichen Diskussion sehr
schnell unglaubwirdig werden konnen, falls auch nur Verdacht aufkommt, die
tatsachliche Variation in der Bevdlkerung wurde durch RME-Angaben nicht hin-
reichend erfasst und bertcksichtigt.

Da allerdings in der Regel flir solche Variablen auch kein Verteilungstyp spezifi-
ziert wurde, mussten inhaltliche Grinde einbezogen werden, um eine Vertei-
lungsannahme begrinden und die Variable als Verteilung definieren zu kénnen.
Ohne eine verteilungsbasierte Berechnung der im Modell abgebildeten Varia-
tion lasst sich aber der Grad des angestrebten Schutzzieles nicht begriinden.

Die Europaische Kommission bemerkt in ihrem ersten Bericht zur Harmonisie-
rung von Risikoabschatzungen (EC 2000a) kritisch, dass auf Punktschatzungen
basierende Expositionsmodelle in ihren Ausgangsannahmen fir die RME-/
CTE-Schatzer in der Regel Variation und Unsicherheit mischen. In den RME-
Schatzung wird dabei sowohl die erwartete Variation abgebildet als auch die
bestehende Unsicherheit Uber die tatsachlichen Werteauspragung. In vielen
Fallen wird ein Wert fur die Defaults der Expositionsvariablen durch Experten-
urteil festgelegt, der eher einer konsensualen Annahme als einem empirisch
belegbaren Wert entspricht (z. B. beim Korpergewicht). Die Notwendigkeit einer
angemessenen Dokumentation der Annahmen inklusive ihrer Unsicherheit be-
zuglich der zu erwartenden Variation und der resultierenden Unsicherheit in den
Ergebnissen sei nochmals bekraftigt (EC 2000, WHO/IPCS 2006, EFSA 2006).
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Abbildung 3.7 lllustration des Stufenkonzeptes
und Detaillierungsgrades einer Expositionsabschatzung
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Im Rahmen des Workshops ,Exposure of Children to Pesticides® wurde ein
Ablaufplan (BgVV 2001) entwickelt, der als vereinfachtes Entscheidungs-
schema genutzt werden kann (Abbildung 3.7), um den Grad der notwendigen
Verfeinerung und Detaillierung der Expositionsabschatzung festzulegen. Sofern
Expositionsbedingungen mit dem Alter, dem Geschlecht oder mit Verhaltens-
und Konsumgewohnheiten zusammenhangen konnen, soll dies in der Modell-
bildung und in der geschichteten (stratifizierten) Analyse berlcksichtigt werden.
Wenn die RME und CTE-Betrachtung eines Expositionsmodells insgesamt oder
in einer der betrachteten Teilgruppen Uberschreitungen der Referenzwerte
zeigt (wie z. B. im zuvor beschriebenen Trinkwasser-Beispiel), missen detail-
lierte Analysen durchgeflihrt werden. Eine alleinige Betrachtung tUber RME-
oder CTE-Ansatze fuhrt in solchen Situationen nicht weiter. Die Einbeziehung
von Verteilungen flur die relevanten EinflussgrofRen zeigt hier eine differenzierte
und voraussichtlich realitdtsgerechtere Betrachtung der Zielgréfien. Hierbei
ware entsprechend der Fragestellung auf mdgliche raumliche und saisonale
Unterschiede sowie auf zeitliche Trends in den EinflussgroRen zu achten, um
ein mdglichst vollstandiges Bild der Expositionsbedingungen nachzeichnen
(modellieren) zu kénnen. Hierdurch kann der Beitrag lokaler Besonderheiten
(Differenzierung nach Regionen mit unterschiedlicher Kontamination von Pro-
dukten, lokal variierenden Konsumgewohnheiten, regional unterschiedliche Bo-
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den-, Trinkwasser- bzw. Luftbelastung), besonderer zeitlicher Belastungsspit-
zen (z.B. saisonaler oder zeitgebundener Konsum von besonderen Lebensmit-
teln) oder mit besonderen Verhaltensweisen (z.B. Schwimmen, Gartenarbeit im
Sommer) einhergehenden Belastungsspitzen identifiziert werden. Die Differen-
zierung des Expositionsmodells hat dabei zum Ziel, extreme Expositionssitua-
tionen zu identifizieren und ggf. expositionsmindernde bzw. -meidende Mal}-
nahmen anzustolen.

Eine Situation, dass differenzierte Analysen zur Aufklarung des moglichen Bei-
trages von Quellen und Pfaden erforderlich werden, kann auch dann auftreten,
wenn durch Humanbiomonitoring-Studien auf eine mogliche Exposition der Be-
volkerung hingewiesen wurde, ohne dass auf dem aktuellen Kenntnisstand eine
spezifische Quelle fur die Exposition direkt identifiziert werden konnte. Hier
kann eine variationsberlcksichtigende ,Was ... Wenn ...“-Analyse  zur
Vorklarung beitragen, welche Einflussgroen bei angenommener Variation
uberhaupt zu einem auffalligen Ergebnis beitragen konnten. Um Ergebnisse
aus Expositionsprognosen mit Daten aus Humanbiomonitoring-Untersuchungen
vergleichen zu koénnen, ist es in der Regel erforderlich, substanzspezifische
Angaben zur Verteilung, zur Metabolisierung und Ausscheidung zu kennen; das
Prognosemodell sollte dann Uber die aufgenommenen Dosis hinaus eine
Prognose der Konzentration der Substanz in den kritischen Matrices (Blut, Urin)
erlauben. Hierzu muss fur jede simulierte Person eine vollstandige Berechnung
durchgefiuhrt werden.

In den sogenannten Monte-Carlo-Simulationen wird zu jeder EinflussgrofRe in
Abhangigkeit vom angenommenen Verteilungstyp und seinen Parametern pro
Simulationsschritt eine Realisation berechnet. Uber die groRe Zahl der Wieder-
holungen der Simulation wird die Verteilungsform vollstandig ,nachgebildet®.
Die Kombination dieser EingangsgroRen pro Simulationsschritt in den Modell-
gleichungen fuhrt zu einer Realisierung der Zielgrofe. Aus der Gesamtzahl die-
ser Realisierungen ergibt sich die Verteilung der Zielgrofie ,Exposition“. Aus
dieser Verteilung werden die zentrale Tendenz, die Variation und die kritischen
Quantile der Expositionsverteilung berechnet. Da die Simulationen auf Vertei-
lungen beruhen und diese die anzunehmende Variationsbreite der abbildeten
GrofRen auch realisieren, werden auch Expositionen betrachtet, die Uber der
Kombination der RME-Werte liegen. Der relative Anteil der Uberschreitungen
von Ziel- bzw. Orientierungswerten (ADI, TDI, etc.) in der Simulation schatzt
den Anteil der Bevolkerung, fur den das Schutzziel nicht eingehalten wird. Aus
einer qualitativen Betrachtung wird eine quantitative Einschatzung.

Dem Vorbehalt gegentber der probabilistischen Expositionsrechnung, dass sie
durch die Kombinationen der Verteilungswerte der Einzelvariablen die Exposi-
tion ,klein rechnen“ wirde, muss entgegen gehalten werden, dass die Zielver-
teilung die Variation in der betrachteten Gruppe besser charakterisiert als die
singularen ,Punktschatzungen®. Die Punktschatzungen entsprechen keinem
vorgegebenen, bekannten Quantil. In der sich ergebenden Zielverteilung kann
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der Grad bzw. die relative Haufigkeit des Erreichens eines angestrebten
Schutzziels explizit benannt werden, die oberen bzw. unteren kritischen Quan-
tile der Zielverteilung sind bestimmbar und bewertbar.

Auf die weiterreichenden Moglichkeiten einer probabilistischen Analyse zur Kla-
rung der Einflussstarke der Eingangsgrof3en auf die Exposition, also auf Sensi-
tivitatsbetrachtungen, wird in Kapitel 7 (Teil 1) eingegangen. Hier sei noch
darauf hingewiesen, dass nur durch eine variationsbasierte Betrachtung auch
maoglicherweise besonders exponierte Gruppen identifiziert werden kénnen. In
den Einzelschritten sollte durchgehend gepruft werden, ob es Alters- oder
Geschlechtsgruppen bzw. Teilgruppen mit besonderen Verhaltensweisen oder
Expositionsbedingungen gibt, fur die gesetzte Referenzwerte uberschritten oder
unakzeptabel hoch ausgeschdpft werden.

Dieser begriindeten Forderung steht in der Praxis jedoch einiges entgegen:
Auch wenn in den vergangenen Jahren die Datenlage fur Referenzwerte und
empirische Verteilungen von Expositionsfaktoren verbessert wurde, gibt es
mehr Situationen, in denen geeignete Expositionsfaktoren nicht vorliegen. Die-
ser scheinbar vorhandene Widerspruch hat seine Ursache nicht im Datenbe-
stand, sondern in der zunehmenden Anwendung von Expositionsmodellen in
neuen Anwendungsfeldern, fur die geeignete Daten erst noch erarbeitet werden
mussen. In der Regel reichen bestehende Standards oder beschriebene Expo-
sitionsfaktoren zur Beschreibung der Populationsvariabilitat nicht vollstandig
aus, um detaillierte, auf besondere Zielgruppen ausgerichtete Expositionsana-
lysen durchzufuhren. Daher wird es immer wieder Situationen geben, in denen
begriundete Schatzungen in die Modelle aufzunehmen sind. Dies ist dann zu
rechtfertigen, wenn die Situation und die getroffenen Annahmen explizit darge-
stellt werden. Dies steht manchmal dem Bedurfnis der Risikomanager entge-
gen, sichere Aussagen auch auf der Basis unsicherer Daten erhalten zu wollen.
Es liegt in der Verantwortung der Wissenschaftler/innen, die die Expositionsab-
schatzung durchfuhren, auf den Grad der Unsicherheit ihrer Analysen explizit
hinzuweisen.

Die erste Empfehlung fur solche Situationen ist banal, aber hoffentlich auf
Dauer hilfreich: Dokumentieren Sie bestehende Datenllcken! Nur so wird do-
kumentiert, dass Expositionsfaktoren kein verzichtbarer Luxus sind und nur so
kann auf Dauer der Druck erhoht werden, geeignete bevdlkerungsbezogene
Surveys durchzufuhren und die Daten fur entsprechende Auswertungen frei
verfugbar zu machen. Die Wissenschaftler, die Expositionsabschatzungen
durchflhren, tragen nicht (oder nur selten) die wissenschaftliche Verantwortung
fur bestehende Datenlicken. Sie tragen die Verantwortung dafir, dass aus
Datenlicken resultierende Unsicherheiten bezuglich der Expositionsprognose
angemessen, d.h. bezuglich der ggf. resultierenden Einschrankungen der Aus-
sagesicherheit, dokumentiert und von ihnen auch bewertet werden.
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Gleichzeitig gibt Innen die begriindete Dokumentation einer Datenllicke, wenn
gleichzeitig schwachere, nur bedingt Ubertragbare Daten vorliegen, die Berech-
tigung, aus dem vorliegenden Wissensbestand eine Extrapolation vorzunehmen
und diese dann als ,Was ... Wenn ...“~Analyse fur eine Grobabschatzung zu
nutzen.

Bevor erheblicher Aufwand in die Ableitung von ,Hilfsgrof3en investiert wird,
sollte durch eine sehr einfache Abschatzung der Sensitivitat der Zielgrolie ge-
genlber Anderungen der EingangsgroRen geklart werden, ob ein Default-Wert,
also ein fester Hilfswert nicht ausreicht. Entsprechende Screening-Verfahren
werden in Kapitel 7 (Teil 1) erlautert.

3.6 Wahl des zeitbezogenen Aggregationsniveaus

Wird von mdglichen akuten Effekten einer Exposition ausgegangen, so muss
die Uber die Zeit mittelnde Betrachtungsweise, wie sie in der oben gezeigten
Gleichung der US-EPA enthalten ist, aufgegeben werden. Zusatzlich zur interin-
dividuellen Variabilitat, die den Ublichen RME- bzw. CTE-Expositionsstandards
zugrunde liegt, muss dann die intraindividuelle Variabilitat der EinflussgrofRen
uber die Zeit berucksichtigt werden. Wird von saison- oder jahreszeitabhangi-
gen Einflissen ausgegangen, sollten die Modelle zumindest mit zeitlich abhan-
gigen Parametern stratifiziert werden. Sind zusatzlich regionale Unterschiede,
z. B. bedingt durch die klimatischen Verhaltnisse, anzunehmen, so sollten ent-
sprechend adjustierte Eingangsgrofien in der Anwendung der Modelle zur Be-
stimmung der anzunehmenden Expositionsvariation bertcksichtigt werden.

Ist die Exposition Uber die Tage, die Wochen und Uber das gesamte Jahr un-
gleich verteilt und stellen die Expositionsstandards bzw. die entsprechenden
Verteilungen den durchschnittlichen Fall (z. B. die durchschnittliche tagliche
Aufnahme von Erdbeeren, Kirschen, Apfelsinen, Grunkohl, Gans, Karpfen,
usw.) flr ein ganzes Jahr dar, so wlrde eine statische Expositionsmodellierung
zu systematisch falschen Prognosen fur die kurzzeitige oder saisonale Exposi-
tion fGhren massen.

Neben Ansatzen der expliziten Einbeziehung von intraindividueller Variation
kann in der Modellbildung auch die zeitliche Verteilung von Expositionsereignis-
sen abgebildet werden (z. B. Lutschen eines Sauglings an Spielzeug, Saugen
an der Hand beim Spielen, etc.). Ansatze der Mikro-Modellierung von Exposi-
tionsereignissen (Price et al. 1996, Quakenboss et al. 2000) sind in der Lage,
die Variation der Expositionshaufigkeit und der Expositionsstarke vollstandiger
abzubilden als dies durch die bislang genannten Modelle maglich ist. Gleichzei-
tig setzen entsprechende Modelle einen wesentlich hoheren Kenntnisstand
uber die in das Modell eingehenden Grof3en und ihre zeitliche Verteilung voraus
(Mage et al. 2000), so dass sie z. Z. noch eher auf den Forschungsbereich
(z. B. bei der Pestizidexposition von Kleinkindern) beschrankt sind.
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Abbildung 3.8 lllustration einer zeitlich variablen Expositionsgrofie
und Mittelung (Aggregation) Uber die Zeit

Sofern keine geeigneten Prognosemodelle entwickelt werden kénnen und/oder
erhebliche Unsicherheit bezuglich der anzunehmenden Parameter besteht, die
prognostische Qualitat der Modelle bezogen auf das Szenario damit in Frage zu
stellen ist, sollten - sofern dies fachlich-toxikologisch fir die betrachteten Sub-
stanzen begrundbar ist - Biomonitoring-Programme zur Feststellung der tat-
sachlichen Expositionshohe in der Zielpopulation (der zu schitzenden Gruppe)
durchgefuhrt werden. Aus umweltepidemiologischer Sicht sollten dabei gleich-
zeitig die individuellen Expositionsbedingungen erhoben werden.

Abbildung 3.9 Datenqualitat fur Daten aus unterschiedlichen Erhebungsme-
thoden als Naherung an Individualdaten (verandert nach US
NRC 1991 mit markierter Qualitatssteigerung in Pfeilrichtung)
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Die National Academy of Sciences (US NRC 1991) geht bei der Beurteilung der
Datenqualitat als Grundlage der Expositionsprognose von der Nahe der jeweils
zu prufenden Daten zur Zielgrolde ,Korperlast® bzw. ,innere Exposition® aus. Je
naher eine erhobene GroflRe (Expositionsvariable) in der Kausalkette zur Ziel-
grolde steht, desto hdher wird die Gultigkeit eingestuft (Abbildung 3.9). Fliel3en
nur Defaults oder aus modellhaften Uberlegungen abgeleitete Daten (z.B. Ex-
perteneinschatzungen) in die Rechnung ein, so liegt das niedrigste Niveau der
Datenqualitat vor, die Expositionsprognosen werden mit erheblichen Unsicher-
heiten verbunden sein. Werden stattdessen Fragebogendaten (engl. Question-
naires) oder tages- bzw. ereignisbezogene Aufzeichnungen (Expositionstage-
bucher, engl. Diaries) verwendet, so steigt die Qualitat, da durch die Einbezie-
hung von individuellen Daten die Unterschiedlichkeit Uber die Personen und die
zentrale Tendenz der EinflussgréfRen praziser erfasst und in das Modell aufge-
nommen wird. Wird die Konzentration von Schadstoffen in den Expositionsme-
dien gemessen und nicht durch Modellannahmen berechnet, so sinkt die mit
der Anwendung von Modellrechnungen verbundene Unsicherheit weiter. Die
geschatzten Werteauspragungen fur Variablen zu den genannten Datenquellen
basieren auf indirekten Methoden, da sie nicht direkt flr die einzelne Person
gemessen, sondern aus beschriebenen Expositionsbedingungen berechnet
werden. Zu den direkten Methoden, denen die hochste Qualitat in der Kenn-
zeichnung der individuellen Exposition zugemessen wird, zahlt die individuelle
Erfassung von spezifischen Biomarkern bzw. Expositionsindikatoren. Personal-
sampler, wie sie z. B. im Kapitel zum Szenario ,Innenraumbelastungen® be-
schrieben werden, die als passive Sammler fur bestimmte Substanzen Uber ei-
nen bestimmten Zeitraum von Personen ganztagig mitgetragen werden, erlau-
ben eine verlassliche Bestimmung der durchschnittlichen bzw. kumulativen Ex-
position. Solchen Messungen wird ein hoheres Gewicht in der Pradiktion der
Exposition zuzumessen sein, als Daten aus expositionszeitbezogenen Frage-
bdgen oder Tagebichern aus denen zusammen mit Umweltmessungen die Ex-
position berechnet werden muss.

Direkte Methoden waren danach eher geeignet, die Exposition realistisch zu
beschreiben. Innerhalb der indirekten Methoden wird die Qualitat vom Umwelt-
monitoring Uber Expositionstageblicher, Fragebogen-basierte Angaben bis hin
zu allein auf Modelliberlegungen basierenden Ausgangsdaten abgestuft niedri-
ger angesehen. In der Praxis der Modellbildung und der Anwendung von Expo-
sitionsmodellen ergibt sich allerdings nahezu immer die Notwendigkeit, Daten-
grundlagen aus allen Bereichen anzuwenden. Die damit verbundenen Ein-
schrankungen im Aussagewert sollten jedoch — soweit bekannt — transparent
gemacht werden. Im Xprob-Projekt werden fur die in der Datenbank RefXP zu-
sammengestellten Daten entsprechende Hinweise gegeben.



52 Teil 1: Grundlagen

3.7 ZielgroRen der Expositionsprognose

Die u. a. von Angerer et al. (2004) formulierte Forderung nach einer generellen
Bevorzugung von Biomonitoring-Daten gegenuber Expositionsmodellen zusam-
men mit dem geaulerten Vorbehalt, Expositionsprognosen wirden systema-
tisch zu Uberschatzungen der Exposition und der abgeleiteten Risiken beitra-
gen, gilt nur so lange, wie die in den Eingangsgrof3en vorliegende Variation der
Umweltbedingungen und der individuellen Expositionsbedingungen nicht hinrei-
chend in fachlich angemessenen Modellen berucksichtigt wird. Expositions-
prognosen alleine basierend auf RME-Annahmen mussen, wie in den voraus-
gehenden Abschnitten gezeigt, systematisch von empirischen Indikatoren der
Korperlast abweichen und diese uberschatzen. Die Anwendungsziele des
Humanbiomonitoring und der RME-Expositionsprognosen sind nicht zur
Deckung zu bringen. Die Ergebnisse aus beiden Modellansatzen haben kei-
nerlei gemeinsame Vergleichsbasis.

Expositionsprognosen sind vielfach auf die aulere Exposition begrenzt, wah-
rend Humanbiomonitoring-Daten den Ist-Zustand der Konzentration von be-
trachteten Substanzen oder ihrer Metabolite in einem Gewebe oder den ausge-
schiedenen Anteil der Korperlast charakterisieren. Humanbiomonitoring-Daten
zeigen, sofern die biologischen Halbwertzeiten der Substanzen hinreichend
lang sind und die messbaren GrofRen des Biomonitorings geeignete Indikatoren
darstellen, den Ist-Zustand der inneren Exposition einer untersuchten Gruppe
(und ggf. deren Expositionsbiographie) an (Amend et al. 2005). Sofern die be-
trachteten Substanzen sehr schnell metabolisiert werden und/oder keine spezi-
fischen Metaboliten identifizierbar sind, greift eine Betrachtung von Biomonito-
ring-Daten ggf. fur eine Expositionscharakterisierung zu kurz. Auch wenn spezi-
fische Metaboliten bekannt sind und ihre Konzentration bzw. Ausscheidung er-
hoben wurde, kann nur bei bekannten Rickrechnungsmodellen mit begriinde-
ten Parametern auf die aufgenommene Menge (aul3ere Exposition, intake) ins-
gesamt geschlossen werden. Die GroRenordnung der aulReren Exposition bleibt
ohne Kenntnis der anzunehmenden Resorptions- und Metabolisierungsraten
unbekannt. Die relativen Beitrage der Expositionsquellen und der Aufnahme-
pfade sind nicht oder nur naherungsweise einzuschatzen.

Kann aus der Ausscheidung z. B. im 24-Stunden-Urin naherungsweise bei kur-
zer Halbwertszeit der betrachteten Substanz die aufgenommene Menge in der
direkten Vergangenheit errechnet werden (Berechnung als Massenbilanz), so
stehen die Ergebnisse aus der Expositionsabschatzung und des Humanbiomo-
nitorings in direktem Bezug. In Teil 3, Kap. 3, wird am Beispiel der Arsenaus-
scheidung im Urin gepruft, ob und in welchem Mal} beide Ansatze zu dhnlichen
Ergebnissen fihren. Fur die Substanz PER als Innenraumkontaminante wird
ein entsprechender Modelltest durchgefihrt.

Erst durch die gleichzeitige personengebundene Erhebung von Expositionsbe-
dingungen (individuell und medienbezogen) und durch die Messung von Indi-



Kapitel 3: Ablauf bei der Modellierung 53

katoren des Biomonitorings konnen Humanbiomonitoring und Expositionsmo-
delle zu einer Identifikation der zugrundeliegenden Einfluss- und Zusammen-
hangsstruktur beitragen und sich gegenseitig fachlich stutzen. Geeignete Ver-
gleiche zwischen bevolkerungsbezogenen Expositionsprognosen und Biomo-
nitoring-Daten stehen bislang noch weitgehend aus. Fur die Bleibelastung von
Kindern und Jugendlichen wurde 1998 erstmals eine Ubersicht Uiber Evalua-
tionsansatze fur Expositionsmodelle (EHP 1998) gegeben. Auf die Methodik
des Vergleichs von Expositionsprognosen mit empirischen Ergebnissen, z. B.
aus Humanbiomonitoring-Studien, wird in Kapitel 8 (Teil 1) eingegangen.

3.8 Einordnung von Ergebnissen
der Expositionsabschéatzung

Die vergleichende Einordnung von berechneten Expositionsprognosen in Rela-
tion zu vorliegenden Bewertungsmalistaben, seien es TDI-Werte (tolerable
daily intake), RfD-Werte (reference dose) oder ADI-Werte (acceptable daily in-
take) ist im Prinzip nicht Gegenstand einer Expositionsabschatzung. Die Zu-
sammenfihrung von Expositionsprognosen und Vergleichsmal3staben, die auf
Dosis-Wirkungsbeziehungen bzw. der Verteilung von Schadstoffen (bzw. ent-
sprechenden Annahmen) beruhen, gehort zur Risikobeschreibung und zum Ri-
sikomanagement. Wird das Ergebnis der Expositionsrechnung (Zahler) auf den
Referenzwert (Nenner) bezogen; berechnete Werte (iber Eins weisen auf Uber-
schreitungen, Werte unter Eins auf eine ,Sicherheitsmarge” hin.

Wahrend dieses Vorgehen bei Punktschatzern (RME, CTE) wiederum zu ein-
zelnen Zahlenwerten fuhrt, kann bei einer variationsbasierten bzw. probabilisti-
schen Expositionsabschatzung eine differenziertere Aussage getroffen werden,
z. B. welcher Anteil der fir die Bevdlkerung berechneten Expositionsprognosen
uber einem gegebenen ADI-, TDI- bzw. RfD-Wert liegt. Wenn bei der konkreten
Durchfuhrung der Simulation eines Expositionsmodells ein Datensatz generiert
wird, in dem nicht nur die Zielgrélie enthalten ist sondern auch alle Auspragun-
gen der Eingangsgroflen dokumentiert werden, kann geprift werden, ob und
welche Auspragungen der EingangsgréRen mit einer Uberschreitung der Be-
zugswerte einhergehen. Hier waren dann Aussagen des Typs ,Hohe Werte in
den Expositionsprognosen treten insbesondere dann auf, wenn bestimmte Ex-
positionsbedingungen zusammen wirksam werden“ begriindet zu treffen und
konnten Hinweise auf Praventionsansatze geben. Eine differenzierte Betrach-
tung der Wertemenge von Referenzwert-Uberschreitungen in Expositionsprog-
nosen kann die Auswahl effizienter Praventionsmaflinahmen und -empfehlun-
gen fachlich vorbereiten und argumentativ unterstitzen.

Eine Einordnung und insbesondere verbale Bewertung von relativen Ergebnis-
sen (z. B. Expositionsprognose dividiert durch den jeweiligen Referenzwert)
sollte allerdings mit Vorsicht erfolgen. Die Europaische Kommission weist ihre
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wissenschaftlichen Beratergremien deutlich auf die Probleme der in der Ver-
gangenheit manchmal unkritisch angewandten sprachlichen Bewertung von
Expositionsberechnungen hin:

“... the Scientific Committee should be aware that adjectives such as minimal,
negligible, etc. and expressions as ‘no risk’, ‘acceptable risk’, etc. may sound
to have a different meaning for scientists, experts and the layman. The glossa-
ry could explain the exact meaning attributed to these expressions or, alterna-
tively, each opinion should explain the exact context in which such expres-
sions are used. In general, judgements about ‘acceptability’ ought to be used
only when clear legislative terms of reference are available ... otherwise the
criterium [sic!] of acceptability should be explained in detail. In every case, it
seems to be very important that the reader is informed about existence or non-
existence of official EU legislation of reference within the frame of which the
risk assessment judgement is formulated.” EC, 2000a, p.174

Das gezeigte Problem ergibt sich fur Wissenschaftler/innen, die Expositionsab-
schatzungen durchfuhren, nicht, wenn Expositionsabschatzung, Risikobewer-
tung und -management organisatorisch getrennt sind — die Realitat in Organi-
sationen zeigt jedoch an vielen Beispielen ein anderes Bild. Bevolkerungsbezo-
gene Expositionsabschatzungen haben gegenuber qualitativ bewertenden An-
satzen den Vorteil, die GroRenordnung der Uberschreitungen quantifizieren zu
kénnen. Es kann und sollte dabei nicht die Aufgabe der Expositionsabschat-
zung sein, die Schutzziele zu definieren. Dies muss durch gesellschaftlich legi-
timierte Institutionen und Organisationen erfolgen.

3.9 Nutzen der Modellbildung
und Beschreibung verbleibender Unsicherheit

Als Ziel der Entwicklung und Anwendung von Expositionsmodellen wurde die
Berechnung der zu erwartenden bevolkerungsbezogenen Expositionsverteilung
in den Mittelpunkt gestellt. Diese sollten moglichst realitatsnah sein. Die Kom-
plexitat des zu betrachtenden Szenarios muss hierzu vollstandig in ein bere-
chenbares Modell mit der ZielgroRe ,Exposition® oder ,Kdorperlast® Ubersetzt
werden (Abbildung 3.10), um zu einem bewertbaren Ergebnis zu gelangen.
Dies setzt einen hohen fachwissenschaftlichen Standard und ein sehr hohes
Systemverstandnis voraus: Der Zwang zur expliziten Formulierung aller An-
nahmen und Gleichungen macht bestehende wissenschaftliche Kenntnisllicken
zwangslaufig deutlich. Die Ursachen hierfur konnen in der mangelnden Kennt-
nis der zu modellierenden Expositionsbedingungen, der fachwissenschaftlichen
Grundlagen und ebenso in der Unkenntnis der Quellen von Variation liegen. Die
Qualitat der Referenzdatengrundlagen bestimmt, wie die Modellvariablen gefullt
werden konnen und in welcher Form eine Parametrisierung (Punktschatzungen,
Verteilungen) erreicht werden kann. Ein Mangel an geeigneten Eingangsgrofien
kann hierdurch selbst wieder den Anstol} flr gezielte Erhebungen und Daten-
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analysen geben. Die Aussagequalitat der Expositionsprognose wird in ihrer Si-
cherheit von der Erflillung aller vorgenannten Kriterien abhangen.

Abbildung 3.10 Schichten der Expositionsmodellierung
und Analyse der Quellen von Unsicherheit

Szenario- Definition

Ursachen von Unsicherheit

Modell bzw. Modellvarianten

Quellen von Variation

Variablen des Modells

ZielgroRe

Bewertungsmalstab

Verschledenhelt/VVarlatlon
EInflussfaktoren

Abblldung des wissenschaftlichen Kenntnisstandes
Funktlonaler Zusammenhang

Zleldefinition und Rahmenbedingungen

Vollstandig formulierte, dokumentierte und prognostisch geprifte Expositions-
modelle haben fir sich bereits einen hohen wissenschaftlichen Wert als Doku-
mentation des aktuellen Wissensstands. Durch den Zwang zur Vereinfachung
werden sie jedoch oft der Kritik ausgesetzt sein, namlich bezogen auf die Krite-
rien Ubertragbarkeit, Vollstandigkeit und Generalisierung Mangel aufzuweisen.
Gleichwohl kénnen, auch unter Einschrankung der Sicherheit, auf ihrer Grund-
lage begrundete Hinweise fur die Regulation und die Gefahreneinschatzung
abgeleitet werden. Sie konnen in ,Was ... Wenn ...“-Analysen als Substitut fur
Realexperimente stehen. Damit sind sie effiziente Instrumente der Entschei-
dungsfindung und der Strategiebestimmung (Page 1990). Dies gilt insbeson-
dere dann, wenn langfristige Folgen vorab eingeschatzt werden sollen. Ergeb-
nisse aus Expositionsprognosen kénnen basierend auf ihrer prognostischen
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Kapazitat dabei eine vergleichbare Signalwirkung entfalten wie die Analyse em-
pirischer Daten selbst.

Auf der anderen Seite durfen Expositionsmodelle nicht als Realitat und Exposi-
tionsprognosen nicht als Realitatsersatz angesehen werden. Wie alle wissen-
schaftlich-technisch unterstitzten Berechnungsverfahren sind sie aufwendig zu
erstellen und als Software-gestiutzte Methode auch entsprechend fehleranfallig
(GAO 1979, DIN 1995, Kndll et al. 1996, Henrion 2004). Insbesondere Intrans-
parenz aufgrund einer fehlenden Dokumentation der Modellannahmen und der
eingehenden Variablen ist nicht zu tolerieren. Wie flr wissenschaftlich-techni-
sche Systeme allgemein sind Transparenz und Reproduzierbarkeit der ange-
wandten Methoden, Formeln und Algorithmen und die Definition der Modellpa-
rameter wesentliche und unabdingbare Gutekriterien von Expositionsabschat-
zungen. Die oft durch Datenmangel erzwungenen Vereinfachungen sind als
Quelle von Unsicherheit zu dokumentieren und gewahlte Substitutionen zu be-
grunden. Auch wenn Monte-Carlo-Simulationen von Verteilungen hier als Er-
satz fur die in der Realitdt zu erwartende systematische und zufallige Variation
stehen, heil’t dies keinesfalls, dass die angewandten Methoden und Ergebnisse
von entsprechenden Ansatzen nicht prifbar und nicht reproduzierbar waren.
Sie sind im Kern deterministisch.

Obwohl es wahrscheinlich keine einfachen und verallgemeinerbaren Empfeh-
lungen gibt, wie verbleibende Unsicherheiten bezlglich des Modells und der
Daten zu dokumentieren sind, sollten — soweit dies unter den jeweils gegebe-
nen Bedingungen moglich ist — die Auswirkungen

(a) der Wahl alternativer Modellansatze,
(b) der Anwendung verschiedener Eingangsdaten und
(c) der Unsicherheit von so genannten Standardwerten

auf die Ergebnisse moglichst umfassend analysiert und beschrieben werden
(EC 2000a). Eine aktuelle Diskussion zur Analyse und zur Beschreibung von
Unsicherheiten bei Expositionsabschatzungen kann fur den Bereich der Le-
bensmittelsicherheit in EFSA (2006) nachgeschlagen werden, fir chemikalien-
bezogene Expositionsmodelle werden erweiterte Ansatze in WHO/IPCS (2006)
aktuell zur Diskussion gestellt. Die Interpretation und Bewertung von berech-
neten Expositionsprognosen sollte entsprechend dem erreichten Stand der wis-
senschaftlichen Begrindung von Modellen und entsprechend dem Qualitats-
standard des verfugbaren Datenbestandes vorsichtig erfolgen.
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Nachdem die Rahmenbedingungen der Modellierung festgelegt sind, folgt die
Aufgabe, passende Quantifizierungen fur die Einflussvariablen zu finden (vgl.
Tabelle 4.1). Empirische Erhebungen stellen dazu Informationen zur Verfugung.
Doch nicht jeder Datensatz ist als Grundlage fur jede Modellierung geeignet.
Das folgende Kapitel soll Beurteilungskriterien aufzeigen, die zur Auswahl empi-
rischer Informationen herangezogen werden kénnen. Es beginnt dazu mit einer
Literaturtbersicht und Diskussion existierender Expositionsfaktoren.

Tabelle 4.1 Empfehlungen fur die quantitative Risikoanalyse

10 Empfehlungen fir die quantitative Expositionsmodellierung....

1. Sammeln Sie umfassende Informationen aus der Literatur, von Experten
und Anwendern.

2. Lassen Sie die Expositionsmodellierung von der Problemstellung leiten.

w

Machen Sie die Expositionsmodellierung so einfach wie mdéglich,
aber nicht einfacher.

Identifizieren Sie alle notwendigen Annahmen.
Beschreiben Sie Ihre Auswahlkriterien klar und eindeutig.

Beschreiben Sie die Unsicherheit der Analyse klar und vollstandig.

N o A

Modellieren Sie die Variation und
beschreiben Sie systematisch die Sensitivitat.

8. Verfeinern Sie lhre Problemstellung und Analyse iterativ.

9. Dokumentieren Sie lhre Analyse klar und vollstandig.

10. Lassen Sie lhre Analyse extern evaluieren.

angepasst nach Morgan und Henrion [1990]

4.1 AUH-Bericht

In Deutschland wurde 1995 vom Ausschuss fur Umwelthygiene (AUH) der Be-
richt ,Standards zur Expositionsabschatzung® veréffentlicht (AUH 1995), wel-
cher ein Ergebnis der ,ad hoc Arbeitsgruppe Risikoabschatzung und -bewer-
tung in der Umwelthygiene® ist. Diese Gruppe hatte das Ziel, Empfehlungen zu
bundeseinheitlichen Konventionen flr die Durchfihrung von Expositionsab-
schatzungen festzulegen. Die Ausgangsbasis bildeten hierzu empirische Da-
tengrundlagen aus Monitoringprogrammen und Fragebogenerhebungen. Zur
Uberbriickung von Kenntnisliicken wurden aber auch Konventionen verwandt.

57
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Nach Ansicht des Ausschusses mussen die abgeleiteten Standards regelmafig
entsprechend dem wissenschaftlichen Kenntnisstand erganzt und aktualisiert
werden.

Die vom AUH bereitgestellten Daten gliedern sich wie folgt:

1. Anthropometrische Daten (Kérpergewicht, -gréfie)
Zeitbudget: Aufenthaltsorte, -zeiten und Aktivitatsmuster
Lebensmittelverzehr

Wasserverbrauch

orale Aufnahme von Boden und Staub

Inhalation

7. dermale Aufnahme

o0k WD

Die Auswertungen wurden weitestgehend nach einer einheitlichen Einteilung in
7 Altersgruppen vorgenommen. FUr jeden Expositionsfaktor finden sich alters-
abhangige Empfehlungen fir Punktschatzer (wahrscheinlicher oder ungunstiger
Fall), die teilweise auch weiter nach dem Geschlecht aufgeteilt sind. Die Aus-
wahl der empfohlenen Werte wurde jeweils im Bericht begrindet, wobei die Da-
tengrundlagen auf Plausibilitat geprift und bezuglich ihrer Qualitat gewichtet
wurden.

4.2  Kritische Wirdigung des AUH-Berichts

Zu Beginn des Xprob-Projekts wurde der Bericht des AUH (1995) einer naheren
Evaluation unterzogen und es zeigte sich dabei, dass die bereitgestellten Daten
in einigen Bereichen Fehler bzw. Ungenauigkeiten enthielten oder nicht mehr
aktuell waren.

Wie erwahnt wurden die vom AUH abgeleiteten Empfehlungen weitestgehend
altersabhangig vorgenommen. Jedoch wurde nicht fur alle Expositionsfaktoren
konsequent eine Altersgruppeneinteilung angewandt. So folgt die Einteilung im
Bereich Lebensmittelverzehr der Vorgabe der Datengrundlage, hier der Aus-
wertung der Nationalen Verzehrsstudie (NVS, Adolf et al. 1995). Eine Trennung
nach Geschlechtern ist ausschlief3lich bei Korpergewicht und -grof3e sowie
beim Lebensmittelverzehr zu finden, obwohl die Relevanz hierfur auch fur alle
anderen Datengruppen leicht herzuleiten ist.

In Bezug auf Zeitbudget und Aktivitatsmuster wurde flir den AUH-Bericht auf
Daten zuruckgegriffen, die im Wesentlichen auf US-amerikanischen Studien
beruhen. Angaben fur die deutsche Bevolkerung lagen zu der Zeit der Verof-
fentlichung des AUH-Berichts noch nicht ausgewertet vor.

Die Daten zum Lebensmittelverzehr stutzen sich im AUH-Bericht auf die Na-
tionalen Verzehrsstudie (NVS), die 1985-89 in Westdeutschland durchgefihrt
wurde. In der Darstellung des AUH-Berichts wurde die Einteilung in Lebensmit-
telgruppen ebenso wie die Mengenangaben aus den veroéffentlichten NVS-
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Auswertungen Ubernommen. Die Zahlen, die fir den Gesamtverzehr genannt
werden, enthalten jedoch auch Ubertragungsfehler im Vergleich zur Original-
publikation von Adolf et al. (1995). Aullerdem fehlen Informationen zum Le-
bensmittelverzehr von Kindern, die junger als 4 Jahre alt sind. Die Datenlage
zum Verzehr von selbstangebautem Gemilse und Obst sowie von tierischen
Produkten aus eigener Tierhaltung bzw. der Jagd oder dem Fischen erscheint
mangelhaft. Erganzungsbedarf kann genauso beim Trinkwasserkonsum formu-
liert werden.

Die abgeschatzten Werte zur oralen Aufnahme von Boden und Staub wurden
im AUH-Bericht aufgrund der Bewertungsunsicherheit der Studiengrundlagen
als vorlaufig eingestuft. Konkrete Empfehlungen zur Hausstaubaufnahme konn-
ten aus diesem Grund nicht erfolgen. Seit 1995 wurden neue empirische Stu-
dien genauso wie Reanalysen vorhandener Studien zur oralen Aufnahme von
Boden und Staub durchgeflihrt, die bei der Aktualisierung einbezogen werden
sollten.

Hinsichtlich von Inhalation und Atemrate als Faktoren der Exposition beruhen
die Angaben im AUH-Bericht auf Studien mit geringer Probandenzahl, was zu
hohen Schatzfehlern fihren kann.

Zum Expositionsfaktor ,Hautaufnahme® wurden im AUH-Bericht keine Empfeh-
lungen abgeleitet, weil die Expositionsbedingungen zu sehr variieren und die
dermale Exposition nur substanzbezogen durchgefuhrt werden sollte.

Uber die Bereitstellung einer Datenbasis fiir Punktschatzungen hinaus fehlte es
im AUH-Bericht vollstandig an einer Darstellung von statistischen Verteilungen
der einzelnen Expositionsfaktoren.

4.3 Handblucher der US EPA

Die Bereitstellung von Basisdaten zu personenbezogenen Expositionsfaktoren
hat in den USA eine im Vergleich zu Europa lange Tradition. 1989 veroffentlich-
te die US-amerikanische Umweltbehdrde (US EPA) ihr erstes so genanntes
Exposure Factors Handbook (US EPA 1989). 1997 folgte eine Neufassung auf-
grund einer verbesserten Datenlage (US EPA 1997). Einige Jahre spater wurde
das Exposure Factors Program initiiert, welches gezielt die im Handbuch von
1997 identifizierten Datenlicken beheben und zeitnah neue bzw. zusatzliche
Information der Fachwelt zur Verfugung stellen sollte. Seit Einrichtung des Ex-
posure Factors Program wird die Aufgabe, Basisdaten fur Expositionsabschat-
zungen bereitzustellen, kontinuierlich fortgefuihrt. Der jeweils aktuelle Informati-
onsstand ist dabei im Internet abrufbar (US EPA 2004).
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Da Kinder als eine gegenuber Umweltschadstoffen potentiell hoch exponierte
Bevolkerungsgruppe angesehen werden (Cohen et al. 2000), wurde von der US
EPA eine gesonderte Auswertung fur Kinder vorgenommen. Die Ergebnisse
sind in einem kinderspezifischen Kompendium fur Expositionsfaktoren (US EPA
2002) veroffentlicht.

Sowohl das Exposure Factors Handbook aus dem Jahre 1997 als auch das
kinderspezifische Handbuch verwenden eine einheitliche Systematik bei der
Wahl, Analyse und Evaluation der betrachteten Daten- und Literaturquellen. Es
werden verschiedene Kriterien (vgl. Tabelle 4.2) aufgestellt, die die vorhande-
nen Studien in so genannte Leitstudien (engl. key studies) und relevante Stu-
dien einteilen. Von den Autoren der US EPA Handbicher werden dabei aus-
schliel3lich bereits veroffentlichte Angaben ibernommen und keine eigenen Be-
rechnungen angestellt oder statistische Verteilungen generiert.

Tabelle 4.2 Allgemeine Uberlegungen zur Auswahl von Studien
in Kompendien der US EPA (US EPA 1997)

o Peerreviewed Verodffentlichungen o  Validitét des Erhebungsinstruments
(Zeitschriften, Berichte) bzw. der -methodik

e Zugang zu der gesamten Studie StichprobengréRRe der Studien

e Reproduzierbarkeit e Reprasentativitat

o Daten geeignet

fiir die US Bevélkerung o Variabilitét in der Bevolkerung

e Fokus auf interessierten e Minimale oder definierte Verzerrung
Expositionsfaktor (Bias) im Studiendesign

e Primardaten e Hohe Responsrate

e Aktuelle Information e Anzahl vorhandener Studien

Ubereinstimmung der Studien-

e Adaquater Erhebungszeitraum Ergebnisse

4.4  \Weitere Handbucher

Uber die bereits erwahnten Handblicher der US EPA und den AUH-Bericht hin-
aus konnten auch in anderen Landern weitere sieben Kompendien identifiziert
werden, die flr spezielle Anwender Daten aufbereitet zur Verfligung stellen
(Tabelle 4.3). Zusatzlich gibt es eine elektronische Datenbank: ,ExpoFacts®, die
uber das Internet zuganglich ist (KTL 2004). Erganzendes Datenmaterial findet
sich ebenso in anderen Dokumenten, wie z. B. den europaischen Technical
Guidance Documents (TGD, ECB 2003) oder dem Leitfaden der US-
amerikanischen Gesundheitsbehérde (ATSDR 2002). Jedoch werden die An-
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gaben in diesen Dokumenten in der Regel nicht systematisch oder kritisch im
Hinblick auf ihre Anwendbarkeit fur eine Expositionsabschatzung diskutiert.

Tabelle 4.3 Kompendien zu Expositionsfaktoren

Nr. Herausgeber Kurztitel Jahr  Seiten Land

1 AIHC Exposure Factors Source- 1994 144 USA
(American Industrial book
Health Council)

2 AUH Standards zur Expositions- 1995 163 Deutschland
(Ausschuss fur Umwelt- abschatzung
hygiene)

3 Cal-EPA Air Toxics Hot Spots Pro- 2000 467 USA
(California Environmental gram — Risk assessment
Protection Agency) guidelines Part IV

4 DEQ Guidance for use of prob- 1998 148 USA
(Oregon Department of abilistic analysis in human
Environmental Quality) health risk assessment

5 ECETOC Exposure Factors Source- 2001 119 Europa
(European Centre for book for European Popula- (Fokus GB)
Ecotoxicology and tion
Toxicology of Chemicals)

6 enHealth Australian Exposure 2003 123 Australien
(Environmental Health Assessment Handbook -
Council Australia) Consultation Draft

7 ICRP ICRP Reference Values 2002 265 Welt-
(International Commission bevdlkerung
on Radiological Protection)

8 KTL ExpoFacts* 2004 *  Europa
(National Public Health
Institute Finland)

9 Richardson Compendium of Canadian 1997 74 Kanada

Human Exposure Factors
for Risk Assessment

10 US-EPA Exposure Factors Handbook 1997 719 USA
(US Environmental
Protection Agency)

11 US-EPA Child-Specific Exposure 2002 448 USA

(US Environmental
Protection Agency)

Factors Handbook

* Elektronische Datenbank
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Empfehlungen, welche Werte fir eine Abschatzung im gesetzlichen oder admi-
nistrativen Bereich zu verwenden sind, geben nur wenige Kompendien, wie
z. B. das der US EPA (1997), der CalEPA (2000) und des AUH (1995).

Fur die Grenzwert- und Gefahrdungsabschatzung im Bereich des Strahlungs-
schutzes liefert eine Monographie der internationalen Strahlenschutzkom-
mission (International Commission on Radiological Protection (ICRP), ICRP
2003) Werte fur die Weltbevolkerung, die jedoch nicht weiter geographisch auf-
geteilt sind. Zwar beziehen sich einzelne Betrachtungen auf separate Bevolke-
rungen, jedoch werden die Referenzwerte nur fur einen ,durchschnittlichen
Weltburger® angegeben. Dieses ICRP-Dokument (ICRP 2003) ist die Aktuali-
sierung der Publikation ,Reference Man® (ICRP 1975).

Wie Tabelle 4.3 zu entnehmen ist, stammt die Mehrzahl der Handbucher aus
dem nordamerikanischen Raum: Lediglich zwei Berichte und die webbasierte
Datenbank ExpoFacts (KTL 2004) wurden in Europa veroffentlicht und enthal-
ten entsprechend auch regionale europaische Angaben. Dies sind zum einen
fur Deutschland die Standards zur Expositionsabschatzung (AUH 1995) und
zum anderen fur Europa das Exposure Factors Sourcebook for the European
Population (ECETOC 2001) mit einem Schwerpunkt auf GroRbritannien (GB)
und die Datenbank ExpoFacts (KTL 2004).

4.5 Expositionsfaktoren in den Handbuchern

Welche Daten in den Handblchern bereitgestellt wurden, hangt u.a. vom An-
wendungsbereich und der auftraggebenden oder der erstellenden Einrichtung
ab. So wurde beispielsweise von der kalifornischen Umweltbehdrde (CalEPA)
fur die Expositionsmodellierung im Rahmen der Luftreinhalteplane (Air Toxics
Hot Spots Program) keine Information zum Verzehr kauflicher Nahrung doku-
mentiert, weil kaufliche Nahrung nicht durch die lokale Luftverunreinigung be-
eintrachtigt wird. Dagegen diskutiert die CalEPA im Handbuch eingehend die
Datenlage zum Verzehr von lokal oder selbstangebauten Lebensmitteln, insbe-
sondere von Obst und Gemuse (CalEPA 2000).

Welche Expositionsfaktoren in den unterschiedlichen Bereichen in den ver-
schiedenen Kompendien aufgeflihrt sind, zeigen die Tabellen 4.4 und 4.5 auf
den folgenden Seiten.

So enthalten fast alle Handblcher allgemeine anthropometrische Daten, wie
z. B. zu Korpergréfle und -gewicht. Auch Themenbereiche, wie Trinkwasser-
konsum, Boden- und Staubaufnahme, werden in fast allen Handbichern disku-
tiert.
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Tabelle 4.4 Berucksichtigte Expositionsvariablen in Handblchern zu Expositionsfaktoren
AIHC AUH CalEPA DEQ ECETOC enHealth ICRP KTL Richardson | US EPA US EPA
USA D USA USA Europa (UK) | Australien Welt Europa Kanada USA USA
1994 1995 2000 1998 2001 2003 2002 2004 1997 1997 2002
Anthropometrische Parameter
Koérpergewicht av, mp, pdf | av, up, mp av, up, pdf* av, up, pdf av, up, pdf av, up av av av, pdf av, up, mp av, up, mp,
pdf*
KorpergroRe av, pdf av, up, mp - - - av, up av av, mp - - -
Korperoberflache av, mp, pdf | av, up av, up av, up av, up, mp, av av - av av, up, mp av, up, mp
pdf
Atemrate av, pdf av, up av, up, pdf av, up, pdf av av av - av, pdf av, up av, up,
Zeitbudget
Zeit im Innenraum av av - av, up, pdf av av, mp av av, pdf” av av av
Zeit im Freien av av - av, up, pdf av av, mp av av, pdft* av av av
Zeit zu Hause av - - - - av - av, pdf* |- - -
Zeit auRer Haus av - - - av av - av, pdf* |- - -
Zeit im Fahrzeug / Ver- | av av - - - av, mp - av, pdf” |- av av
kehr
Dusch-/Badezeit mp - - av, up, pdf av, up, pdf - - - av av, up, mp av
Dauer der Erwerbstatig- | av - - av, up, pdf - - - - - av -
keit
Arbeitszeit (wochentlich) | mp - - - av, pdf - - av - - -
Wohndauer av, mp - av, up, mp av, up, pdf av, pdf av, mp - av - av, up, mp -
Bodenaufnahme
Bodeningestion (oral) mp, pdf av, up av, up, pdf* av, up, pdf av, up av, up - - - av av, up, mp,
pdf*
Bodenadhasion (dermal) | - av, up av, up, pdf* av, up av, up av - - - av av
Wohnungs-
charakteristika
Wohnraumvolumen - - - - - av - - - av -
Raumluftwechsel - - - - - av - av, mp - av av
Lebenserwartung - - av - av av - av - av av

av = Mittelwert, Median oder Modus; up = obere Perzentilwerte, mp = multiple Perzentilwerte; pdf = probability density function - (angepasste) Verteilung; *die Verwendung einer angepass-

ten Verteilung wird nicht empfohlen; ¥ charakterisiert durch Mittelwert und Standardabweichung; *Datenverfiigbarkeit stark studien- und Ianderabhangig
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Tabelle 4.5 Berucksichtigte Expositionsvariablen zum Nahrungsverzehr in Handbuichern zu Expositionsfaktoren
AIHC AUH CalEPA DEQ ECETOC enHealth ICRP KTL Richardson | US EPA US EPA
USA D USA USA Europa (UK) | Australien Welt Europa Kanada USA USA
1994 1995 2000 1998 2001 2003 2002 2004 1997 1997 2002
Nahrungsverzehr
Gesamtverzehr av, up av, up - - - av - av av, pdf - -
Obst und Gemiise
Gesamtverzehr - av, up - - av - av av, pdf av, up, mp av, up, mp
Verzehr einzelner Pro- - av, up - av, up, pdf - av, mp - av, up”, av, pdf av, up, mp av, up, mp
dukte / Produktgruppen mp#
Fleisch und Molkerei-
produkte
Gesamtverzehr pdf* av, up - - av av - av av, pdf av, up, mp -
Verzehr einzelner Pro- - av, up - av, up, pdf av av, mp - av, pdfs” av. pdf av av, up, mp
dukte / Produktgruppen
Getreideverzehr - - - - av av - av, mp” av, pdf av, up, mp av, up, mp
Humanmilch - - av, up, pdf - av, up av - av,up,mp |- av, up av, up
Fischverzehr av, mp - av, up, pdf av, up, pdf av av - av, mp” av, pdf av, up av, up, pdf*
Verzehr aus Eigen-
anbau, -zucht
Obst und Gemdse pdf - av, up, pdf” - av - - - - av, up, mp av, up, mp
Fleisch av, up - pdf - - - - - - av, up, mp -
Molkereiprodukte - - pdf - - - - - - av, up, mp -
Eier - - pdf - - av, up, mp - - - av, up, mp -
Trinkwasserkonsum mp, pdf av, up av, up, mp, av, up, pdf av, up av, up - av, mp” av, up, pdf | av, up, mp, av, up, mp,
pdf pdf pdf

av = Mittelwert, Median oder Modus; up = obere Perzentilwerte, mp = multiple Perzentilwerte; pdf = probability density function - (angepasste) Verteilung; *die Verwendung einer angepass-
ten Verteilung wird nicht empfohlen; “nur Fleisch; A’selbstangebaute Vegetabilien werden kategorisiert nach "exponiert" (exposed), "blattrig" (leafy), "geschutzt" (protected) und "Wurzel"
(root); *Datenverfiigbarkeit stark landerabhangig; Scharakterisiert durch Mittelwert und Standardabweichung
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Das gleiche gilt fir Daten zum Verzehr von Lebensmitteln fur die Allgemeinbe-
volkerung. Jedoch wird das Verzehrverhalten flr besondere Bevolkerungsgrup-
pen, wie z. B. fur Kleingartner, Angler oder Jager, nur in einigen Kompendien
zusatzlich ausgewiesen. Sehr unterschiedlich ist der Grad der Aufschlisselung
der Lebensmittel. So wird in einigen Kompendien der Verzehr bestimmter Ein-
zellebensmittel, z. B. Rindfleisch, Wurzelgemuse etc., ausgewiesen, wohinge-
gen sich die Darstellung in anderen auf die Gesamtverzehrmenge der Nahrung
beschrankt. Zudem sei hier schon darauf hingewiesen, dass die Informationen
mithilfe unterschiedlicher Erhebungsmethoden gewonnen wurden — eine Prob-
lematik, auf die in Teil 2 - Kapitel 6 naher eingegangen wird. Dies alles flhrt
dazu, dass die Lebensmittelverzehrdaten nur bedingt miteinander verglichen
werden kdnnen.

Die Tabellen 4.4 und 4.5 enthalten ebenfalls Informationen zur Beschreibung
der Variabilitat der Expositionsfaktoren in den einzelnen Kompendien. Alle
Handbucher empfehlen oder liefern zumindest Informationen tUber Punktschat-
zer fur die zentrale Tendenz in Form von Mittelwert, Median oder Modalwert.
Vielfach werden auch Werte aus dem oberen Bereich der Verteilung, wie das
90%- oder 95%-Quantil, bereitgestellt. Fir manche Variablen kann zudem die
Verteilung mit Hilfe von umfangreichen Quantilangaben als kumulative Vertei-
lung nachgebildet werden. In den wenigsten Fallen werden allerdings vollstan-
dig angepasste Verteilungen fur die Expositionsfaktoren bereitgestellt. Eine
Ausnahme bildet der Trinkwasserkonsum im Exposure Factors Handbook der
US EPA (1997), der vollstandig uber eine Verteilung beschrieben wird. Vertei-
lungen wurden zudem im kinderspezifischen Handbuch der US EPA (2002) und
in dem der CalEPA (2000) an mehrere Variablen angepasst. Diese werden aber
nicht durchgangig als Referenzverteilung empfohlen.

4.6 Vorgehensweise im Projekt

Im Projektverlauf wurden die Datenbestande, die sich fur eine Expositionsab-
schatzung fur die in Deutschland wohnende Bevolkerung eignen, gesichtet und
dokumentiert.

Dabei lag der Schwerpunkt bei Expositionsfaktoren im Anwendungsgebiet des
umweltbezogenen Gesundheitsschutzes. Spezielle Faktoren zur Expositions-
abschatzung im Arbeits- oder Verbraucherschutz wurden hier nicht betrachtet.
Fur den Arbeitsschutzbereich waren dies beispielsweise Informationen uber
Aktivitaten und korperliche Anstrengung wahrend der Arbeitszeit, im Verbrau-
cherschutz spezielle Faktoren, wie beispielsweise das Streichen eines Zimmers
oder die Verwendung von Sprays zur Schuhpflege.
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In Anlehnung an die Berichtsstruktur des AUH-Berichts (AUH 1995), welche im
Wesentlichen auch der Gliederung anderer Handbucher entspricht, wurden
uber Literatur-, Internetrecherche und personliche Kontaktaufnahme hinaus In-
formationen zu folgenden Themenbereichen ermittelt:

e Anthropometrie,

o Zeitverwendung inkl. Wohndauer,

o Lebensmittelverzehr (inkl. Verzehr von Trinkwasser),
e orale Aufnahme von Boden und Staub,

e Inhalation,

e dermale Aufnahme

e Wasserverbrauch und

e Wohncharakteristika.

Auf der Suche nach Informationen zu einzelnen Expositionsfaktoren fir die Be-
volkerung Deutschlands wurden reprasentative Studien bestimmt (vgl. Tabelle
4.6). Fur Themenbereiche und einzelne Expositionsfaktoren, fur die keine re-
prasentativen Datenquellen ausfindig gemacht werden konnten, wurde die Lite-
raturrecherche auch auf internationale Studien ausgeweitet.

Insgesamt wurden mehr als 50 Literatur- und Datenquellen fir die deutsche
Bevolkerung identifiziert. Insbesondere sind hier die Umweltsurveys (US) des
Umweltbundesamts zu nennen sowie das soziodkonomische Panel (SOEP),
der Bundesgesundheitssurvey (BGS) und die Nationale Verzehrsstudie (NVS).

Die im Rahmen dieser Erhebungen zusammengetragenen Informationen wur-
den bei den Datenhaltern zur Reanalyse angefordert. Dem Projekt wurde aller-
dings nur ein Teil der Studien von den Datenhaltern tatsachlich zur Reanalyse
zur Verfugung gestellt. FUr einige Expositionsfaktoren, wie z. B. ,orale Aufnah-
me von Boden und Staub®, konnten trotz umfangreicher Recherchen keine ge-
eigneten Datensatze zur Reanalyse identifiziert werden, so dass Empfehlungen
fur sie aus der vorhandenen Literatur abgeleitet werden mussten. Auch die Re-
cherche flr den Bereich ,Hautaufnahme® ergab nur Literaturquellen.

Nach dem Eruieren der Datenbestande fur Deutschland wurden die Daten in
einem nachsten Schritt auf ihren Informationsgehalt gepruft. Insbesondere wur-
den sie auf ihre potentielle Eignung und Nutzungsmaglichkeit fur verteilungsba-
sierte Expositionsabschatzungen hin untersucht. Zu diesem Zwecke, aber auch
fur die Recherche, Dokumentation und fachliche Vorprifung der Daten und Lite-
raturquellen, wurden Dokumentationsinstrumente im Projekt entwickelt und Be-
urteilungskriterien aufgestellt, auf die in Teil 2 naher eingegangen wird.
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Tabelle 4.6 Auswahl reprasentativer Studien
fur personenbezogene Expositionsfaktoren in Deutschland
Datenquelle Variable Geschlecht Alter Stichprobe
NVS 1985/89 Lebensmittelverzehr II\:/Irguen 4 - 74 Jahre 23 209
anner
Kdrpergewicht, Kérperhéhe, Frauen
NUS 1990/91 BMI, spezifische Aktivitaten, M 25 - 69 Jahre 5312
. anner
Schlafzeit
Korpergewicht, Kérperhohe, Frauen
OW 1990/92 BMI, spezifische Aktivitaten, M 25 - 69 Jahre 2211
: . . anner
Schlafzeit, Arbeitszeit
US 1990/02  [Aufenthaltszeiten im Freien, | Frauen 25 - 69 Jahre 4 287
in Innenrdumen, im Verkehr |Manner
Korpergewicht, Kérperhohe, N
US 1990192 | g Aufenthaltszeiten im | adchen 5 - 15 Jahre 736
Kinder . . Jungen
Freien und im Verkehr
Kdrpergewicht, Kérperhéhe, Frauen
BGS 1998 BMI, Aktivitatsmuster, Manner 17 - 79 Jahre 7124
Schlafzeit, Wohndauer
US 1998 Trinkwasserkonsum E;ar“e” Man- |16 _ 69 Jahre 4822
Schuleingangs-
ur_ltersuchung Kdrpergewicht, Kérperhéhe, |Madchen 45-75 Jahre ca. 250 000
Niedersachsen |BMI Jungen
1993-2001
Schuluntersu- . . . . . ] ]
chung Hamburg E(ﬁ/lrlpergewmht, Korperhohe, %e:]d(;hnen 12 :’SQJ;:]:e’ ca. 200 000
1991-1997 9
Kdrpergewicht, -héhe, BMI,
SOEP Arbeits-, Hausarbeits- und Frauen
2001-2003 Ausbildungszeit, spezifische Manner 17 - 99 Jahre ca. 23 000

Aktivitaten, Wohndauer,
Wohnungsgrole

(n&here Erlauterungen im Teil 2, Kapitel 3)

Die Aufbereitung der ausgewahlten Datenquellen wurde nach einem einheitli-
chen Verfahren durchgefuhrt, wobei Vorschlage und Herangehensweisen ande-
rer Institutionen, wie z. B. der US EPA (2000) oder von Maddalena et al. (2005),
bertcksichtigt und Elemente davon fur die hiesige Methodenentwicklung uber-
nommen wurden. Das Verfahren bestimmt fir jeden Expositionsfaktor eine op-
timale Einteilung nach Geschlecht und Altersklassen sowie eine Beschreibung
der jeweiligen Werte in Form von Verteilungen und daraus abgeleiteter Punkt-
schatzungen. Die fur dieses Projekt erarbeitete und angewandte Methodik wird
in Kapitel 5 eingehend beschrieben.




68 Teil 1: Grundlagen

Daruber hinaus wurde von der Projektgruppe eine Datenbank konzipiert und mit
den Ergebnissen der Evaluation geflllt. Inre Handhabung ermdglicht leicht, Ex-
positionsabschatzungen im Bereich des umweltbezogenen Gesundheits-
schutzes durchzufuhren. Nahere Angaben finden sich im Teil 2 des Projektbe-
richts. Zusammenfassend konnte das Projekt fur die im AUH-Bericht aufgefihr-
ten Expositionsfaktoren aktuelle Informationen zusammenstellen, die sowohl
eine Punktschatzung als auch eine verteilungsbasierte Abschatzung der Expo-
sition erlauben.

Zudem werden im hier vorliegenden Bericht Empfehlungen fiur Referenzwerte
fur Expositionsfaktoren ausgearbeitet und kommentiert. Aus diesen Vorschla-
gen kdnnen von anderer Stelle, z. B. der Landerarbeitsgruppe Umwelt und Ge-
sundheit (LAUG), verbindliche Standards abgeleitet werden.

4.7  Zusammenfassung der Empfehlungen

Die Evaluation der Datenlage zu Expositionsfaktoren fur Deutschland hat ge-
zeigt, dass flr einige Expositionsfaktoren keine reprasentativen Daten zur Ver-
fugung stehen. Eine detaillierte Evaluation der Datenlage findet sich im zweiten
Teil des Berichts. An dieser Stelle sollen jedoch einige wichtige Aspekte schon
im Vorgriff besonders erwahnt werden.

Anthropometrie

Die Datenlage zur Anthropometrie fur die in Deutschland wohnende Bevolke-
rung ist recht gut. Es liegen mehrere Datensatze unterschiedlicher Qualitat vor.
Flr Korpergewicht, Korpergrofde und Body Mass Index (BMI) konnten Emp-
fehlungen flr Referenzwerte aus Surveydaten und aus der Literatur aufgestellt
werden. Verteilungsbasierte Referenzwerte konnten nur fur Erwachsene abge-
leitet werden.

Zur Korperoberflache liegen keine Daten fur die Bevdlkerung Deutschlands vor.
Auf Literaturangaben wird in der Evaluation hingewiesen

Zeitbudget

Verschiedene Datensatze aus den 1990er Jahren wurden gesichtet und im
Hinblick auf den Bereich ,Zeitbudget” ausgewertet. Hierzu gehdren Variablen,
die Aufenthaltszeiten oder -orte quantitativ beschreiben, sowie Aktivitatsmuster.
Die Datenlage hat sich seit der Erstellung des AUH-Berichts wesentlich verbes-
sert. Jedoch werden die Daten zu Aktivitdten und Aufenthaltsorten teilweise in
den deutschen Surveys nicht angemessen abgefragt.

FUr die Altersgruppen 5 bis 17 Jahre, sowie 23 bis 79 Jahre liegen reprasentati-
ve Studien zum Zeitbudget vor. Es gibt jedoch nicht fur alle Altersgruppen In-
formationen zu Einzelvariablen, wie z. B. zur Schlafzeit bei Kindern. Fir Kinder
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unter 5 Jahren sind keine Daten fur Deutschland vorhanden. Es ist allerdings zu
erwarten, dass mit dem Kinder- und Jugendgesundheitssurvey (KiGGS) klnftig
solche Informationen zur VerfiUgung stehen werden.

Alle zum Themenbereich Zeitbudget vorliegenden Datensatze konnten nach
Geschlecht und Alter stratifiziert werden. Fur Kinder lag nur eine Datenquelle
fur diesen Themenbereich vor. Diese konnte ebenfalls alters- und geschlecht-
spezifisch ausgewertet werden.

Die Datenlage fur die Aktivitatsmuster ist weiterhin nicht befriedigend. Der Bun-
des-Gesundheitssurvey 1998 liefert zwar Informationen zu verschiedenen Akti-
vitatsgraden. Diese kdnnen jedoch nicht nach Innen- und Aul3entatigkeiten un-
terschieden werden. In Ermangelung adaquater aktueller Daten werden diesbe-
zuglich die Zusammenstellungen des AUH und ICRP zur Verwendung in Expo-
sitionsabschatzungen mit Einschrankungen empfohlen.

Weitere Erhebungen gibt es zur Zeitverwendung, in denen beispielsweise der
Umfang von ehrenamtlicher Arbeit oder Kinderbetreuung erfragt wurde. Da sich
hieraus jedoch weder Ruckschlisse auf Aufenthaltsorte noch auf Aktivitatsni-
veaus ziehen lassen, sind diese Erhebungen flr Expositionsabschatzungen
eher ungeeignet. In kinftigen Surveys sollte dem Fokus der Expositionsab-
schatzung deshalb mehr Raum gewidmet und gemeinsame Daten zu Aktivita-
ten und Aufenthaltsorten erhoben werden. Die Zeitbudgeterhebung des Statisti-
schen Bundesamtes bietet mit ihrer Methodik, der Datengewinnung durch Tage-
buchaufzeichnungen, einen guten Ansatz fur zukunftige Erhebungen, etwa einen Akti-
vitats- und Aufenthaltssurvey. Sie kdnnte fur Zwecke der Expositionsabschatzung neu
codiert und ausgewertet werden.

Lebensmittelverzehr

Zum Verzehr von Lebensmitteln wurde die Nationale Verzehrsstudie (NVS) der
Jahre 1985-1989 mit der vom Projekt entwickelten Methodik standardisiert aus-
gewertet. Daten aus aktuelleren Studien lagen dem Projekt nicht zur Reanalyse
vor bzw. werden derzeit erst erhoben. Der Nachteil, dass die NVS keine Anga-
ben fur Kinder, die junger als 4 Jahre alt sind, enthalt, kann zukunftig durch
Auswertung anderer Datenquellen, wie z. B. die VELS- und DONALD-Studie,
behoben werden.

Zur Selbstversorgung mit Obst und Gemise aus dem eigenen Kleingarten
konnte eine Studie des LUA-NRW (2001) ausgewertet werden. Aufgrund des
geringen Stichprobenumfangs wurden die Angaben zu Kindern und Jugend-
lichen jedoch nicht fir die Auswertungen herangezogen und Verteilungen flr
Erwachsene ohne Aufteilung nach dem Geschlecht angepasst. Die Daten er-
lauben ausschlieldlich Aussagen fur Erwachsene im Ruhrgebietsraum.
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Orale Aufnahme von Boden und Staub

Zur oralen Aufnahme von Boden und Staub stehen fur Deutschland Informa-
tionen aus einer Studie von Bothe (2004) zur Verfugung, die jedoch auf einer
sehr kleinen Studienpopulation basiert. Methodische Probleme bei der Erfas-
sung von Ingestionsraten von Boden und Staub bleiben weiterhin ungelost und
erschweren einen Vergleich verschiedener Studien. Hinzu kommt, dass gene-
rell die Studienpopulationen der Studien zu Boden- und Staubaufnahme relativ
klein sind. Durch eine gemeinsame Betrachtung aller verwertbarer Studien und
Reanalysen kénnen fur die Bodeningestion von Kindern Bereiche fur Mittelwer-
te, Mediane und obere Quantile aufgestellt werden. Eine detaillierte Ab-
schichtung in der Altersgruppe der Kinder ist aufgrund der geringen Fallzahlen
in den einzelnen Studien jedoch nicht moglich. Empfehlungen fur Referenz-
werte der oralen Aufnahme von Hausstaub kénnen wg. mangelnder Datenbasis
nicht abgeleitet werden.

Atemrate

Gesicherte Angaben zu Atemraten insbesondere in Verbindung mit kdrperlicher
Aktivitat liegen nicht vor. Allgemeine Angaben zu Atemraten konnten nur aus
der Literatur entnommen werden. Fir die Inhalationsrate kann nur eine vorlaufi-
ge Empfehlung gegeben werden, da die Datenlage derzeit als unzureichend
anzusehen ist.

Dermale Aufnahme

Fir die Abschatzung der dermalen Aufnahme sind Kontaktzeiten und -intensitat
wichtige Expositionseingangsgrof3en. Diese sind nur aus auslandischen Litera-
turquellen zu entnehmen, die nur sehr eingeschrankt auf deutsche Verhaltnisse
anwendbar sind. Neue Empfehlungen fur dermale Expositionsfaktoren wurden
wegen fehlender neuer Daten- und Literaturquellen nicht abgeleitet.

Wohncharakteristika

Zur Wohndauer liegen fur die in Deutschland wohnende Bevolkerung reprasen-
tative Erhebungen vor, fur die im Projekt eine Reanalyse mit anschlielRender
Verteilungsanpassung erfolgte. Ebenfalls konnte zur Wohnungsgrof3e eine Ver-
teilungsanpassung vorgenommen werden.

Zum Raumvolumen typischer Wohnungen und zum Raumluftungsverhalten in
Deutschland fehlen Daten. Einzelne Wohnungsmerkmale wie Baujahr des Hau-
ses liegen vor und sind in Zukunft noch auszuwerten.
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4.8 Auswahl von Datenquellen

Der Schwerpunkt dieses Berichts liegt in der Betrachtung personenbezogener
Expositionsvariablen, sogenannter Expositionsfaktoren, und ihrer Verteilungen
innerhalb der Bevolkerung Deutschlands. Sollen reprasentative Aussagen ge-
troffen werden, bedarf es entsprechender bundesweiter Erhebungen (Tabelle
4.6). Diese erfolgen entweder anlassbezogen im Zuge einer konkreten Exposi-
tions- und Risikoabschatzung oder sind Teil eines langfristig zu befragenden
Panels (regelmafige Befragung einer festen reprasentativen Personengruppe),
eines Monitorings (regelmaflige Beobachtung eines bestimmten Systems zur
Erkennung von Abweichungen, s. a. Fehr 2001) oder eines themenbezogenen
Surveys (einzelne Erhebungen / Umfragen zu einer bestimmten Fragestellung).
Gerade die eher unspezifischen Studien sind vielseitige Datenquellen fir neue
Fragestellungen,

e da die erhobenen Variablen in der Regel breit angelegt sind, um mog-
lichst viele (noch unbekannte) Fragestellungen mit Informationen zu ver-
sorgen oder (noch unbekannte) Veranderungen zu erfassen,;

e da weite Bereiche zusammenhangend erfasst sind, wodurch auch Be-
ziehungen zwischen den Variablen abgebildet werden;

e da die Daten reprasentativ flr grolde Teile der Bevdlkerung sind

¢ und da es im Interesse der Datenhalter ist, diese Daten flr neue Frage-
stellungen z. B. mit Hilfe von Public Use Files zur Verfligung zu stellen.

Anlassbezogene Studien beschranken sich dagegen haufig auf kleinere regio-
nale Einheiten oder spezielle Risikogruppen. In den zugehdrigen Publikationen
wird auf die identifizierten Risikofaktoren abgehoben, wobei andere miterfasste
Variablen haufig nicht weiter genutzt werden.

Eine ausfuhrliche Beschreibung der im Rahmen dieses Projekts recherchierten
Datensatze und ausgewerteten Einflussvariablen findet sich im Teil 2, Kapitel 2
dieses Berichts. Fur die einzelnen Bereiche: anthropometrische Daten, Zeit-
budget und Aktivitatsmuster, Lebensmittelverzehr, orale Aufnahme von Boden,
Inhalation und dermale Aufnahme wurden Diskussionen der derzeitigen Daten-
lage in Deutschland gefuhrt, in denen ebenso auf weitere regionale Erhebun-
gen, Erhebungen fur bestimmte Teile der deutschen Bevolkerung bzw. anlass-
bezogene Erhebungen fir Risikoabschatzungen im Hinblick auf spezielle
Krankheiten eingegangen wird.

Zusatzliche personenbezogene Expositionsfaktoren werden flur spezielle Berei-
che der Risikobewertung bendtigt. Dies sind Angaben zum Verbraucherverhal-
ten bei speziellen Konsumprodukten im Verbraucherschutz oder zu Tatigkeiten
und dem Arbeitsumfeld im Arbeitsschutz. Daneben werden auch pfadspezifi-
sche GroRen, insbesondere Konzentrationsangaben und substanzspezifische
GroRen, wie Ubergangs-, Verdiinnungs- und Reaktionsraten, in der Modellie-
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rung verwandt. Als Datenquellen seien hier beispielhaft das ,Lebensmittel-
Monitoring™ des Bundesamts fiir Verbraucherschutz und Lebensmittelsicherheit
(BVL) bzgl. unerwunschter Stoffe in der Nahrung und das ,European chemical
Substance Information System® mit ,Risk Assessment Reports (RAR)" fiir Alt-
stoffe in der EU vom European Chemicals Bureau (ECB) genannt. Allgemeine
substanzspezifische Merkmale von Umweltchemikalien sind beispielsweise
auch in Rippen (2007) nachschlagbar. Ein Uberblick tiber mégliche Datenquel-
len wirde hier den Rahmen sprengen. Die nachfolgenden Ausfuhrungen zur
Verwendbarkeit einer Informationsquelle in der Modellierung sind aber entspre-
chend zu Ubertragen.

4.9 Beurteilungskriterien

Damit eine Datenquelle fur ein Expositionsmodell genutzt werden kann, sollten
vier Bedingungen erfullt sein.

Die Daten
1. beschreiben den Expositionspfad adaquat;
2. weisen die bendtigte Prazision auf;

3. reprasentieren die modellierte Population,
inklusive der geforderten Abschichtungen; und

4. beschreiben das korrekte zeitliche Bezugsintervall
zur Modellierung verschiedener Risiken,
wie akut toxische bzw. krebserzeugende Risiken.

Tatsachlich werden Daten, die nicht speziell flr ein Expositionsmodell erhoben
wurden, also sekundar genutzt werden, nur selten die oberen Maximalforderun-
gen erfullen. In einem Prozess konnen deshalb anfanglich grobe Modelle zur
Beurteilung benutzt und fur die relevanten Einflussgrof3en schrittweise verfei-
nert werden. Am Ende kann es dann zur Erreichung der erforderlichen Qualitat
notwendig sein, spezifische Daten fir die Modellierung zu erheben.

4.9.1 Kategorisierung von Expositionsfaktoren

Kennzeichen von allgemeinen Expositionsfaktoren ist es, dass sie die individu-
elle Lebenswirklichkeit in grobe Kategorien einteilen, um moglichst weite Berei-
che des taglichen Lebens zu erfassen. Diese sind zum Beispiel

e Aktivitatsmuster in:
ruhend, leichte, mittlere und intensive Aktivitat

' www.bvl.bund.de - Lebensmittel > Sicherheit und Kontrollen - Lebensmittel-Monitoring
% ecb.jrc.it/esis/ > European chemical Substance Information System (ESIS)
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¢ Aufenthaltszeiten:
in Innenraumen, im Verkehr, im Freien

e Lebensmittelverzehr in Lebensmittelgruppen:
Fleisch, Fleisch- und Wurstwaren, Fisch etc.

Trotz dieser notwendigen Vergroberung sollte die Definition der Kategorien ein-
deutig und umfassend sein, so dass z. B. jede Aktivitat, jeder Aufenthalt und
jedes Lebensmittel unmissverstandlich einer Kategorie zugeordnet werden
kann.

Die Szenarien (vgl. Abschnitt 2.4) spezifizieren dagegen haufig sehr konkrete
Expositionssituationen, wie spezielle Aktivitaten, Aufenthaltsorte oder Lebens-
mittel. Um den Aufwand zu begrenzen, kann eine Modellierung auf der ersten
Stufe mit groben Kategorien der Expositionsfaktoren erfolgen, die die speziellen
Szenarien als Spezialfall mit abdecken. Hier sind bewusste Uberschatzungen
der Exposition in Kauf zu nehmen, indem z. B. die gesamte Kategorie als be-
lastet angesehen wird. Mit Hilfe von Korrekturfaktoren kann alternativ der Anteil
des spezifischen Szenarios an der groben Kategorie in das Modell aufgenom-
men werden. Stellt sich in der Modellanalyse der betreffende Pfad oder der Kor-
rekturfaktor als wesentlich flr die Hohe oder die Variation der Exposition in der
Bevolkerung heraus, ist im folgenden Modellierungsschritt eine Verfeinerung mit
eventuell spezifisch erhobenen Daten vorzunehmen.

49.2 Préazision

Nur wenige Expositionsfaktoren sind physikalisch mit geringem Aufwand genau
zu messen. Hierunter zahlen die Korperlange bzw. das Korpergewicht bei den
anthropometrischen Daten oder die Wohnflache bzw. die Raumhohe in der Be-
schreibung der Wohnsituation. Wesentlich haufiger sind verhaltensabhangige
Expositionsfaktoren, deren physikalische Messung tief in das alltagliche Leben
des Probanden eingreift. Dies fuhrt einerseits zu erhohtem Messaufwand und
birgt andererseits die Gefahr von systematischen Fehlern durch herbeigeflhrte
Verhaltensanderungen.

Dagegen sind vom Probanden selbst gefiihrte Protokolle oder Befragungen mit
deutlich geringerem Aufwand durchzufuhren. Durch eingeschrankte Mitwirkung,
verminderte Erinnerung, missverstandliche Fragestellungen oder ein vermeint-
lich erwlnschtes Antwortverhalten kdénnen allerdings auch hier systematische
und zufallige Fehler auftreten.

Fir viele standardisierte Messverfahren und Erhebungsinstrumente liegen An-
gaben zur Messgenauigkeit, zur Nachweisgrenze oder Validitat der erhobenen
Angaben vor. Systematische Fehler sollten nach Mdglichkeit quantitativ abge-
schatzt und korrigiert werden. Aber auch eine qualitative Analyse gibt wichtige
Hinweise, wenn die Richtung und GroéRenordnung der Verzerrung angegeben
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werden kann. Die Unsicherheit der Messung (zufalliger Fehler) sollte deutlich
kleiner als die Variation der zu messenden GrofRe in der Bevolkerung sein. Um-
gekehrt kann bei groRBer Variation auch ein eher ungenaues Messverfahren
hingenommen werden.

Tabelle 4.7 fasst verschiedene Verfahren zusammen, die prinzipiell nach ihrem
Aufwand und ihrer Genauigkeit unterschieden werden kénnen. Das Spektrum
reicht von physikalischen Messungen am Individuum, wie bei individuellen
Sammlern oder dem Biomonitoring, bis zur Verteilung der Angaben aus Bevol-
kerungsstatistiken auf die Bevolkerung.

Tabelle 4.7 Prinzipielle Messverfahren
bei verhaltensabhangigen Expositionsfaktoren

hoher hohe
Aufwand Genauigkeit
N\ Individueller Sammler bzw. Biomarker N\

Duplikatstudie (Ernahrung) bzw. Videoprotokoll (Tatigkeit)
Individuelles Protokoll

Individuelles Erinnerungsprotokoll

Strukturierter Fragebogen mit Haufigkeit und Menge
Individueller Haufigkeitsfragebogen

Haushaltsprotokoll

Offentliche Bevélkerungsstatistik

geringer geringe
Aufwand Genauigkeit

Da bei sehr inhomogenen Populationen zur Beschreibung der Verteilung eines
Expositionsfaktors auch extreme Verhaltensweisen beobachtet werden mus-
sen, ist der Stichprobenumfang ein wesentliches Qualitatsmerkmal der Erhe-
bung. Die Abwagung zwischen einer kleinen Stichprobengréofe und hohem
Messaufwand bzw. groRem Stichprobenumfang mit geringer Messgenauigkeit
erfolgt also wesentlich am Kriterium der zu erwartenden Variation.

Bei kontinuierlichen Daten kann man davon ausgehen, dass mit wachsender
Stichprobengrdéflie immer kleinere und groRere Werte auftreten und die Spanne
zwischen dem beobachteten Minimum und Maximum wachst. Im Sinne einer
Stichprobenplanung kann entsprechend die Frage beantwortet werden, ab
wann bestimmte Spannen zwischen den Quantilen einer Verteilung mit hoher
Wabhrscheinlichkeit (hier: Gber 95 %) von der Spanne der Beobachtungen er-
fasst werden (Tabelle 4.8).
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Tabelle 4.8 Notwendige Stichprobengroflen
zur Beobachtung gegebener Quantilspannen
(mit einer Sicherheit von mindestens 95%)

Unteres Quantil | Oberes Quantil Notwendige
Stichprobengrofie
Interquartilspanne:
25%-Quantil 75%-Quantil N=13
17%-Quantil 83%-Quantil N=20
10%-Quantil 90%-Quantil N=36
5%-Quantil 95%-Quantil N=72
2.5%-Quantil 97.5%-Quantil N=146
1%-Quantil 99%-Quantil N=368
0.5%-Quantil 99.5%-Quantil N=736
0.1%-Quantil 99.9%-Quantil N=3688

N ist die kleinste Stichprobengréfe mit:
P( max(Xi,...,Xn) > Qs ) 2 97.5% und P( min(X4,...,Xn) < Q% ) = 97.5%

Bei jeder Modellierung sollten aber auch die Erhebungsinstrumente der ver-
wendeten Einflussfaktoren mit ihrer Messgenauigkeit transparent dokumentiert
werden. Dies gilt insbesondere bei der Anwendung von Ersatzgrofen, die an
Stelle der interessierenden Variablen erfasst wurden und keinen vollwertigen
Ersatz darstellen, bzw. fur Umrechnungsfaktoren, die zur Interpretation oder
Korrektur der erfassten Angaben dienen. Die Dokumentation erlaubt dann ei-
nerseits eine Unsicherheitsanalyse und identifiziert andererseits die Wertungen
des Modellierers.

4.9.3 Reprasentativitat

Die fur diesen Bericht ausgewahlten Datensatze sind in der Regel reprasentativ
fur die Bevolkerung der Bundesrepublik Deutschland in der festgelegten Alters-
gruppe zum Zeitpunkt der Erhebung. Zufallsstichproben und hohe Antwortquo-
ten sichern die Qualitat des Erhebungsverfahrens ab. Zudem wurden die Stich-
proben an Hand typischer Bevolkerungsmerkmale wie Geschlecht, Alter und
Wohnort auf ihre Reprasentativitat hin Gberprift und gegebenenfalls durch eine
Gewichtung korrigiert. Eine detaillierte Diskussion der Datensatze findet sich im
Teil 2 dieses Berichts.

Dennoch ist die unterschiedliche Definition der deutschen Bevdlkerung im Sin-
ne von deutschsprachig, Wohnbevdlkerung in Deutschland bzw. mit deutscher
Nationalitat jeweils zu beachten. Auch beziehen sich die Daten auf unterschied-
liche Erhebungszeitraume und einige altere Daten nur auf das Gebiet der Bun-
desrepublik Deutschland vor der Wiedervereinigung. Haufig gilt die Reprasenta-
tivitat zwar fur die Gesamtbevdlkerung, nicht jedoch flr einzelne Bundeslander.
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Die Auswertung wurde in der Regel nach Geschlecht und festen Alterskatego-
rien (Abbildung 4.1) stratifiziert durchgefiihrt. Dabei wurden benachbarte Alters-
klassen zusammengelegt, in denen statistische Kriterien keine Unterschiede
nachweisen konnten bzw. der Stichprobenumfang in einer Kategorie fur eine
Modellierung der Verteilung zu gering war.

Abbildung 4.1 Aufteilung der Lebenszeit in Altersstrata
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Damit ist auch eine Anpassung der Modellierung an die heutige Geschlechts-
und Altersverteilung — auch von speziellen Teilpopulationen — moglich, indem
die Strata mittels der heutigen Bevolkerungsanteile neu definiert werden. Ein-
schrankungen gelten fir Subgruppen, bei denen eine Abweichung von der
deutschen Allgemeinbevolkerung angenommen wird. Dies sind flr einzelne Ex-
positionsfaktoren:

) spezielle Regionen, wie Nord-, West-, Ost-, Stiddeutschland

e  Bevolkerung von landlichen, stadtischen bzw. Ballungsraumen

e  Zuwanderer etc.

sowie bei Expositionsfaktoren mit starken Anderungen in den Verhaltensweisen
in der Zeit seit der Erhebung.

Sieht das Expositionsmodell eine starke Stratifizierung nach besonderen Risiko-
faktoren vor, so ist gegebenenfalls die Reprasentativitat der Stichprobe auf die-
se Merkmale hin zu diskutieren.

Die Frage, ob eine bestehende Erhebung auf eine andere, als die ursprunglich
vorgesehene, Bevdlkerung zu Ubertragen ist, ist also in jedem Einzelfall erneut
zu beantworten. In einer speziellen Expositionsmodellierung sind deshalb even-
tuell neue, fur die zu betrachtende Population reprasentative Daten zu erheben.
Selbstverstandlich sind alle Extrapolationsfaktoren fortlaufend auf ihre Aktualitat
hin zu Uberprifen und gegebenenfalls zu erganzen.

Liegen an Stelle von reprasentativen Stichproben nur Verdachtsproben hoch-
exponierter oder Vergleichsproben vermutlich unbelasteter Personengruppen
vor, ermoglichen diese in der Regel immer noch Abschatzungen besonders ho-
her bzw. niedriger Belastungen in der Bevdlkerung und kénnen damit die
Grundlage fur eine Expositionsabschatzung bilden.

Schlief3lich kdnnen Unterschiede zwischen der Einteilung der Abschichtungen
in der Modellierung und in der Datengrundlage in der Regel in der Simulation
dadurch ausgeglichen werden, dass von einer ,feinsten“ Einteilung ausgegan-
gen wird. Diese kann z. B. beim Alter eine Jahreseinteilung sein. Wahrend die
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Expositionsfaktoren entsprechend der Stratifizierung der Datengrundlage be-
stimmt werden, wird das modellierte Ergebnis dann dem passenden Modellstra-
ta zugeordnet. Um also die Exposition von z. B. 40-50-Jahrigen zu bestimmen,
wird zunachst entsprechend der Altersverteilung ein konkretes Alter, z. B. 43
Jahre, simuliert, dem dann die entsprechenden Expositionsfaktoren, hier z. B.
fur 35-44-jahrige Personen, zugewiesen werden.

Dieses Vorgehen findet seine Entsprechung in der Bestimmung der sachge-
rechten Stratifizierung eines Datensatzes, in dem zwei Strata nur geteilt wer-
den, wenn sich im Datensatz entsprechende Unterschiede statistisch nachwei-
sen lassen.

49.4 Bezugszeitraum
Geeignete reprasentative Daten beschreiben die Bevolkerung

e hinsichtlich ihrer individuellen Variation,
¢ hinsichtlich ihrer regionalen Variation
e und hinsichtlich ihrer zeitlichen Variation.

Doch insbesondere die intraindividuelle, zeitliche Variation, d.h. das unter-
schiedliche Verhalten eines Individuums uber die Zeit, ist nur fur einige Risiko-
abschatzungen von Interesse und fur andere von geringerer Bedeutung. Wah-
rend bei akuter Toxizitat, Irritationen oder Sensibilisierungen auch kurzfristige
Belastungsspitzen gesundheitliche Risiken begrinden konnen, wird bei krebs-
erzeugenden, mutagenen oder reproduktionstoxischen Belastungen in der Re-
gel die Uber die Zeit integrierte Gesamtbelastung zur Risikoabschatzung be-
nutzt.

Integrierte Belastungen werden dabei Ublicherweise als mittlere Exposition Uber
einen langeren Zeitraum (eine Woche, einen Monat, ein Jahr oder Lebenszeit)
— dem Bezugszeitraum — angegeben, dabei gibt die Einheit, z. B. [g/d] in Ernah-
rungsstudien nicht unbedingt den Bezugszeitraum an.

Wahrend sich die durchschnittliche Exposition einer Bevolkerung nicht wesent-
lich unterscheidet, wenn verschiedene Bezugszeitraume betrachtet werden,
hangt die Variation der Exposition sehr wohl vom Umfang der zeitlichen Integra-
tion ab, da z. B. die jahrliche Belastung keine intraindividuelle, saisonale Varia-
tion mehr umfasst.

Allerdings ist der Bezugszeitraum einer Exposition auch nicht beliebig zu ver-
kirzen, da er zumindest die Dauer eines festen Expositionszyklusses (engl. sta-
tionary interval) umfassen muss. Dieser Begriff beschreibt den Ablauf einer ex-
positionsbehafteten Handlung von ihrer Vorbereitung, der eigentlichen Expositi-
on und der folgenden Nachbereitung. Eine Expositionsbeschreibung, die diesen
Ablauf weiter aufteilt, kdme zu einer zeitlichen Variation in der Belastung, die
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faktisch nicht existiert, da der Verlauf einem festen Zyklus unterliegt und stets
zur gleichen Exposition fuhrt.

Vergleichbare feste Expositionszyklen finden sich im Tages- und Wochenablauf
des allgemeinen Lebens und stellen deshalb keine intraindividuelle Variation
dar. Der Bezugszeitraum muss hier mindestens einen Tag, eine Woche oder
mehr umfassen. Zur Bestimmung akuter Risiken kdnnen die maximalen Exposi-
tionen dienen, wahrend fur chronische Risiken alle Messungen geeignet sind,
die proportional zur Gesamtbelastung stehen, also insbesondere auch be-
stimmte Zeitpunkte im Expositionsablauf.

Liegen an einem Individuum mehrfache Messungen der Exposition (z. B. Uber
verschiedene Tage, Wochen eines Jahres) vor, kann der Anteil der intraindivi-
duellen Variation an der Gesamtvariation abgeschatzt und herausgerechnet
werden. Ein Vergleich der diesbezlglichen Verfahren findet sich bei Hoffmann
et al. (2002). Haufig wird jedoch die zeitliche Integration nicht Gber mehrfache
Messungen, sondern Uber eine entsprechende Fragestellung direkt erhoben,
indem z. B. nach durchschnittlichen Wochen im Sommer oder Gesamtmengen
innerhalb eines Monats gefragt wird.

Stimmen der Bezugszeitraum des Modells (z. B. die lebenslange Belastung)
nicht mit dem Bezugszeitraum der Daten (z. B. Monatsmittel) Uberein, so mus-
sen zusatzliche Annahmen diese Lucke auffullen.

Benutzt man in einer Modellierung Daten mit einem zu grof3en Bezugszeitraum,
fehlt die intraindividuelle Variation im Modell und wird durch die implizite An-
nahme ersetzt, dass keine oder nur eine geringe intraindividuelle Variation in-
nerhalb des Bezugszeitraums auftritt. Ist diese Annahme nicht plausibel, so
mussen neue Daten mit entsprechend kirzerem Bezugszeitraum erhoben wer-
den. So geben z. B. Jahresmittelwerte keinen Aufschluss Uber jahreszeitliche
Schwankungen. Hilfsweise konnen auch Korrekturfaktoren zur Erhohung der
Variation in das Modell eingefluigt werden, wenn hierzu passende Annahmen zur
Grolde der notwendigen Korrektur vorliegen.

In einem Modell mit Daten, bei denen der Bezugszeitraum zu klein ist, fehlen
Informationen Uber die Korrelation der Angaben von zwei aufeinanderfolgenden
Bezugsintervallen. Drei (theoretische) Annahmen sind jetzt von besonderer Be-
deutung.

1. Geht man davon aus, dass das Individuum im nachfolgenden Zeitraum
sein Verhalten unabhangig vom vorherigen wahlt, so kann der groRRere
Bezugszeitraum im Modell durch eine unabhangige Aneinanderreihung
kleinerer Bezugsintervalle bestimmt werden. Die Exposition des langeren
Zeitraums ergibt sich dabei als Summe bzw. Mittel der einzelnen, kleine-
ren Bezugsintervalle. Die Variation der mittleren Grofde nimmt dabei mit
der Anzahl der unabhangigen Aufteilungen ab.
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2. Geht man hingegen davon aus, dass das Individuum sein Verhalten im
nachfolgenden Zeitraum beibehalt (vollstandige positive, gleichgerichtete
Korrelation), so ergibt sich die Exposition des groReren Bezugszeitraums
als Vielfaches des kleineren. Die mittlere GrolRe bleibt entsprechend
konstant.

3. Die dritte (theoretische) Annahme, dass das Individuum sein Verhalten
vollstandig umkehrt (vollstandige negative, gegensatzliche Korrelation)
deutet auf eine zu kleine Wahl des Bezugsintervalls hin, bei der die Be-
zugsintervalle Teile eines langeren Expositionszyklus sind.

Tabelle 4.9 Beispiel fur ,unabhangige“ Lebensphasen
mit Umbrichen im individuellen Verhalten

Alter Lebensphase
<1 Saugling

1-2 Kleinkind

3-6 Vorschulalter

7-10 Grundschulalter

11-13 Pubertat

14 - 17 Jugendliche

18 -25 Junge Erwachsene

25-35 Aufbau einer Familie

35-50 Familie

50 - 65 Selbstandigkeit der Kinder
65 + Ruhestand

Insbesondere wenn der Unterschied der Bezugszeitraume von Modell und Da-
ten zu grold ist, wird man diese Annahmen nicht vollig akzeptieren und nach
einem Mittelweg suchen. Am Beispiel der lebenslangen Exposition sei hier das
Vorgehen bei Daten mit Jahresbezug dargestellt. Aus dem Szenario heraus
sind dabei Lebensphasen (vgl. Tabelle 4.9) zu identifizieren, die in sich ein kon-
stantes, im Ubergang aber ein unabhéngiges Verhalten aufweisen. Hierbei wird
jetzt angenommen, dass sich das Verhalten des Individuums innerhalb einer
solchen Lebensphase nicht verandert (vollstandige positive, gleichgerichtete
Korrelation) und ein beliebiges Jahr zur Beschreibung des Verhaltens benutzt
werden kann. Zwischen den Lebensphasen ist im Modell hingegen eine beliebi-
ge Verhaltensanderung moglich (unabhangige Lebensphasen), so dass jede
Lebensphase im Modell einzeln beschrieben werden muss.



80 Teil 1: Grundlagen

Zusammenfassend ist festzuhalten, dass neben der Reprasentativitat fir die zu
betrachtende Population auch die Angabe eines Bezugszeitraums der Daten fur
die Interpretation der abgebildeten Variation besonders wichtig ist.

4.10 Typologie der Informationslage

Zur Beurteilung der Nutzbarkeit eines Datensatzes ist die Verfugbarkeit von
Basisinformationen zur Erhebung, zum Expositionsfaktor und zur Qualitatssi-
cherung notwendig. Tabelle 4.10 zeigt drei Abstufungen der vorliegenden In-
formationsmenge: Die Minimalanforderungen an eine Dokumentation in Fach-
zeitschriften, notwendige Informationen zur Ableitung eines verteilungsbasierten
Standards und die vollstandigen Informationen, gemal} guter epidemiologischer
Praxis.

4.10.1 Literaturdaten

Als Minimalanforderung soll die zusammenfassende Darstellung eines Daten-
satzes, z. B. in Form von in der Literatur wiedergegebener Tabellen — soge-
nannter Literaturdaten — dienen. Zur Einordnung der Erhebung sind Angaben
zur Studienpopulation, der Erhebungsregion, dem Erhebungszeitraum und evt.
vorgenommene Standardisierungen notwendig. Der einzelne Parameter sollte
eindeutig definiert sein, wozu auch die Maleinheit bzw. Frage der Erhebung
und der Bezugszeitraum gehoren. Der Stichprobenumfang gibt einen Hinweis
auf die Genauigkeit der berichteten Statistiken zur zentralen Tendenz (Mittel-
wert oder Median) und zur Variation (Standardabweichung, Interquartilabstand
oder ausgewahlte Quantile) des Parameters. Als minimale Qualitatssicherung
sollte eine Diskussion der internen Validitat der Erhebung vorliegen.

Solche Literaturdaten erlauben die Berechnung von Punktschatzungen und
Sensitivitatsanalysen in den ersten Stufen der Expositionsmodellierung.

Ohne Vorliegen dieses Minimalsatzes an Informationen ist ein Datensatz fur
eine Modellierung allerdings ungeeignet, da er keine Konkretisierung der Mo-
dellaussage erlaubt.
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Tabelle 4.10 Typologie der Informationslage

Daten, ausreichend

Es liegen fur eine Vollstandige

Informationen vor: Literaturdaten Verteilungsschatzung Informationslage
Verantwortlichkeit

Verantwortliche Institution Ja Ja

Auftraggeber Ja

Griinde der Datenerhebung Ja

Priméare Datenerhebung Ja
Typologie

Studiendesign /

Erhebungsstrategie Ja Ja

Studienpopulation Ja Ja Ja

Zielpopulation Ja

Gewichtung /

Standardisierung Ja Ja Ja

Erhebungsregion Ja Ja Ja

Erhebungszeitraum Ja Ja Ja

Rekrutierung /

Teilnahmeverweigerung Ja
Erhebungsverfahren

Stichprobenumfang Ja Ja Ja

Variable Ja Ja Ja

Erhebungsinstrument /

Messverfahren / Erfassung Ja Ja

Mafeinheiten Ja Ja Ja

Zusatzliche Annahmen /

Kodierungen Ja Ja

Bezugseinheit Ja Ja Ja

Datenbereinigung Ja
Verfugbarkeit

Eigentimer Literaturdaten Eigentimer Eigentimer

Auswertungsdaten Statistiken Einzeldaten Einzeldaten

Zugangsform tabellarisch elektronisch elektronisch
Zusatzliche Auswertungen

Vortests, Pilotversuche Ja

Deskriptive Auswertungen /

Auswertungsmethoden Ja Ja

Verteilungsbasierte

Auswertungen Ja
Qualitatssicherung

Review Studienprotokoll Ja Ja

Qualitatssicherung

bei Erhebung Ja Ja

Qualitatssicherung

bei Auswertung Ja Ja

Interne Validitat Ja Ja Ja

Externe Validitat Ja

Unabhangige Evaluation Ja
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4.10.2 Daten, ausreichend fir eine Verteilungsanpassung

Die Bereitstellung von Informationen die Uber die Minimalanforderungen hi-
nausgehen, sollte selbstverstandlich sein. Die Deutsche Arbeitsgemeinschaft
Epidemiologie (DAE) (jetzt DGEpi) empfiehlt in ihren Leitlinien zur Sicherung
von Guter Epidemiologischer Praxis (GEP) (DAE 2000) weitgehende Dokumen-
tations- und QualitatssicherungsmalRnahmen und schlief3t mit der Leitlinie 11:

»(...) Empfehlung 11.2: Die in der Studie eingesetzten Instrumente
sollen Interessierten offengelegt werden. (...) Empfehlung 11.3: Bei
jeder Studie sollte geprift werden, ob und inwieweit der Datensatz
der Erhebung der wissenschaftlichen Offentlichkeit fiir Forschungs-
kooperationen angeboten wird. In der Regel werden epidemiolo-
gische Studien mit 6ffentlichen Geldern durchgefuhrt und dienen
der Uberprifung definierter Fragestellungen. Es stehen aber weit-
aus mehr Informationen in den erhobenen Daten, als die Studien-
verantwortlichen selbst nutzen koénnen. Deshalb sollte Uberprift
werden, inwieweit andere wissenschaftliche Einrichtungen, gege-
benenfalls mit vertraglicher Regelung, an diesen Daten partizipie-
ren konnen." (DAE 2000, Leitlinie 11)

Die zweite Stufe der Informationen zum Datensatz fasst weitere Angaben zu-
sammen, die ausreichen, um eigene verteilungsbasierte Reanalyse am Daten-
satz vornehmen zu kénnen. Dazu zahlt zum einen der Zugang zu den Auswer-
tungsdaten, zum anderen detaillierte Angaben zum Studiendesign (Mess-, Er-
hebungsmethoden) und weiteren Annahmen zur Quantifizierung, wie Umrech-
nungen, Portionsgrolen etc. Diese Angaben sind fur verteilungsbasierte Be-
rechnungen auf der zweiten Stufe der Expositionsabschatzung notwendig.

Die vollstandige Dokumentation umfasst weitere Bereiche der Erhebung, der
Qualitatssicherung und eventueller Pilotstudien oder Validierungen. Diese letzte
Stufe der Vollstandigkeit der Information stellt ein Ideal dar, dass bei zukUnfti-
gen Datenerhebungen anzustreben ist. Um die Informationslage zu dokumen-
tieren, die fur einen einzelnen Expositionsfaktor vorliegt, wurde im Xprob-
Projekt eine Checkliste entwickelt und angewandt (siehe Anhang). Mit Hilfe die-
ser Checkliste konnen insbesondere Informationsliicken erkannt und beschrie-
ben werden.

Fur die Datenquellen, welche in der Datenbank RefXP dokumentiert sind, wur-
de ebenfalls ein einheitlicher Kriterienkatalog (Tabelle 4.11) entwickelt und an-
gewandt, um die Qualitat der bereitgestellten Daten zu beschreiben und zu-
sammenzufassen.



Kapitel 4: Expositionsfaktoren 83

Tabelle 4.11  Kriterien zur Beurteilung der Datenqualitat in RefXP

Lfd . . . . Bitte genau eine
Nr. | Kriterien der Qualitat der Datensatze Antwort ankreuzen:
Abgefragt werden Einschrankungen in der Qualitat des Expositionsfaktors: ja nein

1 | Eingeschrénkte allgemeine Qualitatsbeurteilung O m]

Es herrscht wissenschaftlicher Dissens Uber die Methodik oder Ergebnisse oder die Datenerhebung
ist unvollstandig dokumentiert oder die Studienergebnisse zeigen ungeklarte Abweichungen zu
vergleichbaren Studien

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, survey quality not clear

2 | Eingeschrankte Zuganglichkeit O m|

Der fachéffentliche Zugang zu den Ursprungsdaten ist nicht gewahrleistet oder die Variable wurde
isoliert erfasst bzw. dokumentiert, so dass relevante Korrelationen nicht Gberprtift werden kénnen.

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, no access to original data

3 | Eingeschrankte Aktualitat O m|

Eine relevante Anderung der erhobenen Merkmale seit dem Erhebungszeitraum der Studie ist
wahrscheinlich.

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, survey may be out of date

4 | Eingeschrankte Gultigkeit fir die deutsche Bevolkerung O m|

Die Zielpopulation der Studie ist — in den untersuchten Geschlechts- und Alterskategorien — nicht auf
die deutsche Bevolkerung ubertragbar oder die Erhebung von Geschlecht, Alter bzw. bekannten
Confoundern fehlt oder die Studienpopulation ist nicht Teil der deutschen Bevdlkerung.

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, survey may be not valid for the German population

5 | Eingeschrankte Reprasentativitat fiir die untersuchte Zielpopulation O m|

Der Stichprobenumfang ist gering oder das Erhebungsverfahren ist nicht reprasentativ oder die
Teilnahmebereitschaft war gering oder eine relevante Abweichung zwischen Stichprobe und Zielpo-
pulation wurde nicht durch eine Gewichtung / Standardisierung korrigiert oder eine Quantifizierung
und Korrektur bekannter verzerrter Erhebungsverfahren ist nicht erfolgt.

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, survey might be not representative for considered population

6 | Eingeschrankte Genauigkeit O m]

In der Studie wurden verzerrte bzw. unsichere Messverfahren, Befragungen messbarer GroRRen,
Erhebungen von SurrogatgréRen mit unklarer Umrechnung verwandt oder eine Quantifizierung und
Korrektur bekannter verzerrter Erhebungsverfahren ist nicht erfolgt oder das Erhebungsinstrument
ist unvollstandig dokumentiert bzw. unbekannt oder die Auswertungen wurden ohne Angabe von zu
Grunde liegenden Modellen, Rechenverfahren etc. dokumentiert oder die Rechenverfahren sind
nicht allgemein wissenschaftlich akzeptiert

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, data might have a low degree of accuracy

7 | Eingeschrankte Erfassung der Variation O m|

Das Bezugsintervall zur Trennung von inter- und intraindividueller Variation ist unklar oder die
Verfahren zur Erhebung bzw. Anpassung des Bezugsintervalls sind ungeeignet oder in der Studie
werden nur Angaben zur Lokation (Mittelwert) und Streuung bzw. einzelnen Quantilen (RME) ge-
macht.

Ein “ja” erzeugt folgenden Warnhinweis in der Datenbank RefXP:
Use carefully, variation might have a lack of accuracy
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Detailwissen zur einheitlichen Kategorisierung der Datenqualitat
in der Datenbank RefXP — Kodierungshandbuch —

Mit den folgenden sieben Kriterien konnen Einschrankungen in der
Qualitat des jeweiligen Datensatzes abgefragt werden. Diese Krite-
rien wurden fur die Datenbank RefXP entwickelt, um die Qualitat der
aufgenommenen Datenquellen einheitlich abzubilden und um eine
Rangfolge der Datenquellen darzustellen.

Da auch bei unklaren bzw. fehlenden Informationen ein Warnhinweis
erfolgt, ist die Einstufung nicht absolut glltig, sondern spiegelt den
bei der Beurteilung vorliegenden Kenntnisstand wieder.

Die Kriterien im Einzelnen:

1. Kriterium: Eingeschrankte allgemeine Qualitatsbeurteilung

Das Qualitatsmerkmal ,allgemeine Qualitatsbeurteilung® fasst die
Verankerung der Studie im wissenschaftlichen Umfeld zusammen.
Dazu zahlt die Beachtung allgemeiner, wissenschaftlicher Standards,
wie z. B. eine vorliegende Gute Praxis, die Vollstandigkeit und Klar-
heit der Dokumentation sowie eine positive Begutachtung in Peer
Review-Verfahren.

Einschrankungen in der ,Qualitatsbeurteilung” bedeuten eine unklare
Qualitat der Studie.

Folgende Tatbestande fihren zu dieser Abwertung:

e Es herrscht wissenschaftlicher Dissens Uber die Methodik
oder Ergebnisse.

e Die Datenerhebung ist in wesentlichen Punkten unvollstandig
dokumentiert.

e Die Studienergebnisse zeigen ungeklarte Abweichungen
zu vergleichbaren Studien.

2. Kriterium: Eingeschrankte Zugénglichkeit

Das Qualitatsmerkmal ,Zuganglichkeit” fasst die Moglichkeit von zu-
satzlichen Analysen zusammen. Dazu zahlt der Zugang zu den Ori-
ginaldaten fur die Fachoffentlichkeit, z. B. in Form eines Public Use
Files, die umfassende Erhebung der Variablen inklusive relevanter
korrelierter Grollen und Strata.
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Einschrankungen in der ,Zuganglichkeit bedeuten fehlende Informa-
tionen flr Reanalysen.

Folgende Tatbestande fihren zu dieser Abwertung:

e Der fachoffentliche Zugang zu den Ursprungsdaten ist nicht
gewabhrleistet.

e Die Variable wurde isoliert erfasst bzw. dokumentiert, so dass
relevante Korrelationen nicht Uberpruft werden kdénnen.

3. Kriterium: Eingeschrankte Aktualitat

Das Qualitatsmerkmal ,Aktualitat” fasst die Gultigkeit der Erhebun-
gen fur den aktuellen Zeitpunkt der Aufnahme des Expositionsfaktors
in die Datenbank zusammen. Dazu zahlt, dass sowohl der Umfang
als auch der Inhalt der erhobenen Merkmale dem aktuellen Kennt-
nisstand entspricht. Bei Literaturdaten wird angenommen, dass die
Daten zum Zeitpunkt ihrer Veroffentlichung aktuell waren.

Einschrankungen in der ,Aktualitat” bedeuten, dass relevante Abwei-
chungen zwischen den Auswertungen und den Ergebnissen einer ak-
tuellen Erhebung wahrscheinlich sind.

Folgende Tatbestande flhren zu dieser Abwertung:

e Eine relevante Anderung der erhobenen Merkmale seit dem
Erhebungszeitraum der Studie ist wahrscheinlich.

4. Kriterium: Eingeschrankte Gultigkeit
fur die deutsche Bevdlkerung

Das Qualitatsmerkmal ,,Gultigkeit fur die deutsche Bevolkerung® fasst
die Frage zusammen, ob die Ergebnisse der Erhebung auf die ge-
samte deutsche Bevolkerung Ubertragen werden kdonnen. Dabei blei-
ben jedoch Einschrankungen auf nur ein Geschlecht oder bestimmte
Altersgruppen mdglich, wie z. B. Studien fur Kinder und Jugendliche,
Studien fur Erwachsene im erwerbsfahigen Alter oder Studien fur
Frauen. Diese Einschrankungen werden in den Auswabhlfeldern der
Datenbank beschrieben und fuhren nicht zu einem Warnhinweis.

Daruber hinausgehende Stratifizierungen, z. B. hinsichtlich bekannter
Confounder, sind mdglich und notwendig. Jedoch flihren Beschran-
kungen der Zielpopulation der Studie auf bestimmte Regionen oder
spezielle Gruppen, z. B. Berufe, soziale Gruppen, Einstellungen oder
Zugehorigkeiten, zu einem Warnhinweis.
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Einschrankungen in der ,Glltigkeit fir die deutsche Bevolkerung®
bedeuten also, dass die Angaben nicht ohne weiteres fur die ange-
gebenen Geschlechts- und Altersgruppen der deutschen Gesamtbe-
volkerung genutzt werden kdnnen.

Folgende Tatbestande fuhren zu dieser Abwertung:

e Die Erhebung von Geschlecht, Alter bzw. bekannten
Confoundern fehlt.

e Die Zielpopulation der Studie ist in den untersuchten
Geschlechts- und Alterskategorien nicht auf die deutsche
Bevdlkerung Ubertragbar. Dazu zahlen regional begrenzte
Studien oder Studien flr spezielle Gruppen, z. B. bestimmte
Berufe, soziale Gruppen, Einstellungen oder Zugehdrigkeiten.

e Die Studienpopulation ist nicht Teil der deutschen Bevdlkerung,
wie z. B. bei auslandischen Studien.

Im Gegensatz zum 5. Kriterium wird an dieser Stelle nicht beurteilt,
ob die Erhebung reprasentativ ist und damit die intendierte Zielpopu-
lation hinreichend gut beschreibt.

5. Kriterium: Eingeschrankte Représentativitat
fur die untersuchte Zielpopulation

Das Qualitatsmerkmal ,Reprasentativitat® fasst die Qualitat der
Stichprobe in Bezug auf die intendierte Zielpopulation zusammen.
Dazu zahlt sowohl ein ausreichender Stichprobenumfang, eine Zu-
fallsstichprobe, eine hohe Teilnahmebereitschaft als auch die Korrek-
tur von relevanten Abweichungen zwischen Stichprobe und Zielpopu-
lation, z. B. durch eine entsprechende Gewichtung. Abweichungen
von reinen Zufallsstichproben missen ebenfalls entsprechend korri-
giert sein. Im Gegensatz zum 4. Kriterium wird jedoch nicht beurteilt,
ob die Erhebung fur die deutsche Gesamtbevolkerung intendiert ist.

Einschrankungen in der ,Reprasentativitat® bedeuten, dass die An-
gaben nicht ohne weiteres flr die angegebene Zielpopulation benutzt
werden konnen.

Folgende Tatbestande fuhren zu dieser Abwertung:
e Der Stichprobenumfang ist gering.
e Das Erhebungsverfahren ist nicht reprasentativ.

e Die Teilnahmebereitschaft war gering.
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e Eine relevante Abweichung zwischen Stichprobe und Zielpopula-
tion wurde nicht durch eine Gewichtung / Standardisierung korri-
giert.

e Eine Quantifizierung und Korrektur bekannter verzerrter Erhe-
bungsverfahren ist nicht erfolgt.

6. Kriterium: Eingeschrankte Genauigkeit

Das Qualitatsmerkmal ,Genauigkeit” fasst die Richtigkeit und Prazi-
sion der quantitativen Erhebung des Merkmals zusammen. Dazu
zahlt sowohl ein anerkanntes, unverzerrtes Messverfahren, die Do-
kumentation der Messgenauigkeit, eventuelle Verfahren zur Umrech-
nung des dokumentierten Merkmals, als auch die Anwendung wis-
senschaftlich anerkannter Modelle bei der Umrechnung.

Einschrankungen in der ,Genauigkeit” bedeuten, dass die quantitati-
ven Angaben mdglicherweise verzerrt oder mit zusatzlicher Unsi-
cherheit behaftet sind.

Folgende Tatbestande fuhren zu dieser Abwertung:

e In der Studie wurden verzerrte bzw. unsichere Messverfahren,
Befragungen zu messbaren Grolien oder Erhebungen von
SurrogatgrofRen mit unklarer Umrechnung verwandt.

e Eine Quantifizierung und Korrektur bekannter verzerrter
Erhebungsverfahren ist nicht erfolgt.

e Das Erhebungsinstrument ist unvollstandig dokumentiert bzw.
unbekannt.

e Die Auswertungen wurden ohne Angabe von zu Grunde
liegenden Modellen, Rechenverfahren etc. dokumentiert.

e Die Rechenverfahren sind nicht allgemein wissenschaftlich
akzeptiert.

7. Kriterium: Eingeschrénkte Erfassung der Variation

Das Qualitdtsmerkmal ,korrekte Erfassung der Variation“ fasst die
Prazision bei der Bestimmung der Variation des Merkmals zusam-
men. Dazu zahlt sowohl die klare Angabe des zeitlichen und raumli-
chen Bezugs, die Dokumentation angewandter Verfahren zur Tren-
nung von inter- und intraindividueller Variation als auch eine umfas-
sende Beschreibung der Verteilung.
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Einschrankungen in der ,Erfassung der Variation® bedeuten, dass
quantitative Angaben zur Variation ungenau sind oder fehlen.

Folgende Tatbestande fihren zu dieser Abwertung:

e Der Bezugsintervall' zur Trennung von inter- und intraindividueller
Variation ist unklar.

e Die Verfahren zur Erhebung bzw. Anpassung des Bezugsinter-
valls sind ungeeignet.

e In der Studie werden nur Angaben zur Lokation (Mittelwert) und
Streuung bzw. zu einzelnen Quantilen (RME) gemacht.

Zusammenfassende Bewertung:

Um die verschiedenen Kriterien zu einer einzelnen Kennzahl, dem
Qualitatsscore, zusammenzufassen, werden die ermittelten Ein-
schrankungen mit Hilfe der nachfolgend genannten Anteile gewichtet
und von der ,umfassenden® Qualitat abgezogen:

Umfassende Qualitat: 100%

Eingeschrankte allgemeine Qualitatsbeurteilung (-15%)
Eingeschrankte Zugénglichkeit (- 5%)
Eingeschrankte Aktualitat (-20%)
Eingeschrankte Giiltigkeit fur die dt. Bevdlkerung (-20%)
Eingeschrankte Reprasentativitat fir die untersuchte Zielpopulation (-20%)
Eingeschrankte Genauigkeit (-10%)
Eingeschrankte Erfassung der Variation (-10%)
Zusammenfassender Qualitdtsscore = x%

Ein Qualitatsscore von 100% bedeutet also “keine Einschrankungen”,
wahrend ein Qualitatsscore von 0% ,Einschrankungen in allen Krite-
rien“ bedeutet. Ein Datensatz, der als einzige Einschrankung die feh-
lende Aktualitat (-20%) aufweist, hatte einen Qualitatsscore von 80%.

1

[Bezugszeitraum/-intervall] Zeitspanne, Uber die die Exposition aggregiert wird. In der Regel
wird bei zeitlicher Aggregation die gemittelte Exposition (Menge pro Zeit) und nicht die sum-
mierte angegeben. Je kirzer das Bezugsintervall gewahlt ist, desto mehr intraindividuelle
Variation und individuelle Rhythmen (Tages-, Wochen- und Jahreszyklen) werden in der
Verteilung beschrieben. Das Bezugsintervall sollte mindestens den Expositionszyklus um-
fassen und somit passend zum Effekt gewahlt sein.
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Die Gewichtung spiegelt nach Ansicht des Xprob-Projektes die Be-
deutung der Einschrankungen fir eine mogliche Expositionsabschat-
zung durch die deutsche Administration wider

4.10.3 Informationslicken

Auch wenn in den vergangenen Jahren die Datenlage fur Referenzwerte und
empirische Verteilungen von Expositionsfaktoren deutlich verbessert wurde,
gibt es immer noch mehr Situationen, in denen keine geeigneten Daten oder
tabellierten Expositionsfaktoren vorliegen. In der Regel reichen bestehende
Standards oder beschriebene Expositionsfaktoren zur Beschreibung der Popu-
lationsvariabilitat nicht aus.

Die erste Empfehlung ist einfach und in die Zukunft gerichtet: Datenllcken
mussen dokumentiert werden! Nur so wird dokumentiert, dass Expositionsfakto-
ren kein verzichtbarer Luxus sind, und nur so kann auf Dauer der Druck erhoht
werden, geeignete bevolkerungsbezogene Surveys durchzufihren und die Da-
ten fur entsprechende Auswertungen frei verfugbar zu machen. Die Anwender
tragen nicht (oder nur in Teilen) die wissenschaftliche Verantwortung flir beste-
hende Datenlucken - sie tragen aber die Verantwortung daflr, dass hieraus re-
sultierende Unsicherheiten bezuglich der Expositionsprognose angemessen,
d.h. bezlglich der gegebenenfalls resultierenden Einschrankungen der Aussa-
gesicherheit, dokumentiert und bewertet werden.

Gleichzeitig belegt die Dokumentation einer Datenlicke die Berechtigung, aus
dem vorliegenden Wissensbestand eine Extrapolation vorzunehmen, wenn
schwachere, aber Ubertragbare Daten vorliegen, und diese dann als ,Was ...
Wenn ...-Analyse” fir eine Grobabschatzung zu nutzen. Bevor erheblicher Auf-
wand in die Ableitung von ,HilfsgroRen® investiert wird, sollte durch eine sehr
einfache Abschatzung der Sensitivitat der ZielgrofRe (vgl. Kapitel 7) gegenuber
Anderungen der EingangsgréRen auch geklart werden, ob ein ,Default®, also
ein fester Hilfswert, nicht fir die Modellierung ausreichend ist.

Dazu konnen z. B. die Expositionsfaktoren des AUH (1995) und altere Angaben
der US EPA zum ,wahrscheinlichen® oder ,ungunstigen® Fall genutzt werden. In
Expositionsabschatzungen werden diese Werte oft als ,Defaults® — also als
Standardannahmen in der Expositionsabschatzung — bezeichnet. Hier ist impli-
zit davon auszugehen, dass mit dem ersten der Median und mit dem zweiten
das 95%-Quantil beschrieben wurde. Da allerdings in der Regel kein Vertei-
lungstyp spezifiziert ist, missen weitere Hilfsannahmen gemacht werden, um
eine konkrete Verteilung bestimmen zu konnen.

In der Regel wird unter der Pramisse der Datenunsicherheit ein einfaches Mo-
dell in Frage kommen. Dies ist fur positive, stetige Expositionsfaktoren oft das
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Modell der logarithmischen Normalverteilung, die einfach zu handhaben ist und
in vielen Bereichen als akzeptierte Konvention gilt. In Abbildung 4.2 sind einige
Formeln zur Umrechnung von Wertepaaren (Median / 95%-Quantil) und (n-tes
Quantil / m-tes Quantil) zusammengestellit.

Abbildung 4.2 Bestimmung der Parameter einer log-Normalverteilung
aus Default-Werten

Quantile Parameter
der log-Normalverteilung: der log-Normalverteilung:
On; dm (Median = qo.50) U, o

In(gq,)=p+o-2, } & XD [u= D} on 2
ln(qm)zu_i_c'zm M

Anm.: Mit z, werden die Quantile der Standardnormalverteilung ( ,Normal(0;1)“ ) bezeichnet,
es gilt:

ln(qm )_ln(qn )
Z,—Z,

O =

Zo01 =—-2.33, 2005 = =1.64 , Zo.10=—1.28 , 2925 = -0.67,
Median= Z050 = 0, 2075 = 0.67, Z090 = 1.28 , 20.95 = 1.64 , Z0.99 = 2.33

Liegen keine Hinweise vor, die Ruckschlusse auf den Verteilungstyp und die
entsprechenden Parameter zulassen, werden oft Dreiecksverteilungen unter
Angabe des erwarteten Minimums, der haufigsten Werteauspragung (Modus)
und des erwarteten Maximums als Substitut in Expositionsberechnungen ge-
nutzt. Ihre Anwendung hat gegenuber der Nutzung von Lognormalverteilungen
den Nachteil, dass ihre Werte nach oben beschrankt sind.

Eine weitere Moglichkeit besteht darin, das Wissen von Experten uber die un-
bekannte Verteilung abzufragen. Ein wesentliches Problem ist es dabei, das
inharente Wissen des Experten in quantitativen GroRen auszudricken. Psycho-
logen haben dazu eine ganze Reihe von Methoden zur Befragung und Visuali-
sierung von Wissen entwickelt. Hier seien nur wenige Grundsatze genannt:

e Experten sollten nur zu GroéfRen befragt werden, bei denen sie Uber
eigene Erfahrungen (Messungen, Dokumentationen) in quantitati-
ver Form verfligen. Notwendige Umrechnungen, Anderungen der
Maleinheiten etc. sollten erst nachtraglich erfolgen.

e Die Befragung sollte sich auf Beobachtungen beschranken und
nicht nach quantitativen Eigenschaften (Mittelwert, Streuung, Pa-
rameter) der Verteilung fragen.

¢ Die Befragung sollte mit typischen, sehr haufigen Beobachtungen
beginnen (Anker) und anschlielend zu den Randbereichen (selte-
ne Beobachtungen) der Verteilung Ubergehen (Tabelle 4.12).
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e Die Fragen sollten klar und eindeutig formuliert sein. Die Angaben
sollten visualisiert und dem Experten rickgekoppelt werden.

Fir einen genauen Uberblick sei auf die weiterflihrende Literatur (z. B. Cooke
1991) verwiesen.

Tabelle 4.12  Verbalisierungen und Beschreibungen fur Quantile

Quantil Verbalisierung Beschreibung

Median / Typische Beobachtung Jede Zweite ist kleiner.
50%-Quantil: Jede Zweite ist groRer.
25%-Quantil: Sehr haufige kleinere Beobachtung  Nur jede Vierte ist kleiner.
75%-Quantil: Sehr haufige grolRere Beobachtung  Nur jede Vierte ist groRer.
10%-Quantil: Haufige kleinere Beobachtung Nur jede Zehnte ist kleiner.
90%-Quantil: Haufige grolRere Beobachtung Nur jede Zehnte ist grofier.
5%-Quantil: Gelegentliche kleinere Beobachtung Nur jede Zwanzigste ist kleiner.
95%-Quantil: Gelegentliche groRRere Beobachtung Nur jede Zwanzigste ist grofier.
1%-Quantil: Seltene kleinere Beobachtung Nur jede Hundertste ist kleiner.
99%-Quantil: Seltene gréRRere Beobachtung Nur jede Hunderste ist grofer.
0.1%-Quantil: Sehr seltene kleinere Beobachtung  Nur jede Tausendste ist kleiner.
99.9%-Quantil:  Sehr seltene grélRere Beobachtung  Nur jede Tausendste ist grof3er.

4.11 Konkretisierung der Modellaussage

Zum Abschluss dieses Arbeitsschritts in der Modellierung stehen sowohl die
Modellstruktur bzw. Modellgleichung als auch die ausgewahlten empirischen
Datengrundlagen bzw. erganzende Annahmen fest. Damit sind die inhaltlichen
Festlegungen der Modellierung abgeschlossen, und die Modellaussage kann
formuliert werden. Hierbei sind insbesondere alle notwendigen Annahmen ex-
plizit darzustellen.

Eine Ruckkopplung mit der Szenariodefinition aus Kapitel 2 und der Modellbe-
schreibung aus Kapitel 3 zeigt auf, welche Abweichungen zwischen Ziel und
Umsetzung aufgetreten sind. Eventuelle Anderungen, die durch fehlende Ver-
fugbarkeit von Daten, in der Definition der Grundgesamtheit, der Stratifizierung,
im Bezugsintervall oder bei den betrachteten Pfaden eingetreten sind, sollten
jetzt ebenfalls dokumentiert und in ihren qualitativen Auswirkungen dokumen-
tiert werden. Ebenso kann schon jetzt durch Punktschatzungen die Bedeutung
der einzelnen Pfade und EinflussgrofRen auf das Ergebnis sowie durch Sensiti-
vitatsanalysen die Wirkung von fehlender Datenqualitat auf die Unsicherheit
diskutiert werden.
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Vor Beginn der eigentlichen Modellrechnungen sollte auch geklart sein, welche
Ergebnisse im Vergleich zu Referenz- bzw. Beurteilungswerten zu welchen wei-
teren Schritten fuhren. Insbesondere ist zu diskutieren, wann eine genauere
Modellierung mit zusatzlicher Datenerhebung notwendig wird.

Im Sinne eines gestuften Verfahrens kdnnen grobe Abschatzungen dazu be-
nutzt werden, hohe Expositionen bei Teilen der modellierten Bevolkerung aus-
zuschlielRen, so dass der Modellierungsprozess auch bzw. teilweise beendet
werden kann.



5 Bestimmung von Expositionsverteilungen

Jens Herrmannt, Olaf Mosbach-Schulz

5.1 Einleitung

Thema dieses Kapitels ist die Nutzung von empirischen Daten flir eine Exposi-
tionsmodellierung. Im vorigen Kapitel wurde erlautert, welche Datenquellen fur
eine Modellierung nutzbar sind. Im diesem Kapitel soll an gemessene, beo-
bachtete oder abgefragte Auspragungen einer Variablen — auch Rohdaten oder
Beobachtungen genannt — maoglichst eine parametrische Verteilung angepasst
werden.

Im Allgemeinen wird der Expositionsmodellierer keine Vollerhebung der Variab-
len in der Bevolkerung zur Verfugung haben, sondern nur auf eine reprasentati-
ve Stichprobe zurlickgreifen kdnnen. Sein Ziel ist es, hieraus Rickschlisse auf
die Verteilung der Variablen in der interessierenden BevoOlkerungsgruppe zu
ziehen. Wenn es die Qualitat der Rohdaten zulasst, ist es zudem sinnvoll, mit
Hilfe statistischer Methoden eine theoretische Verteilung anzupassen, die durch
wenige Parameter beschrieben wird. Derartige Verteilungen heillen parametri-
sche Verteilungen. So lassen sich gewisse Schwachen der empirischen Daten
ausgleichen, die bei einer Datenerhebung haufig auftreten. Dies sind z. B. gro-
be Kategorisierungen in Fragebdgen oder eine geringe Messgenauigkeit. Eine
parametrische Verteilung extrapoliert ferner in Richtung kleinerer und gréf3erer
Werte und hebt damit die Beschrankung des beobachteten Wertebereichs auf.

Die im Folgenden beschriebene Methodik ist allgemein zur Bestimmung von
theoretischen Verteilungen, wie z. B. auf die Bestimmung von Expositions- und
Konzentrationsverteilungen, anwenden. Das Projekt beschrankte sich allerdings
auf die Anwendung bei Expositionsfaktoren.

Die Qualitat der Rohdaten wird charakterisiert durch die Unverzerrtheit der
Messung, den Stichprobenumfang und eine mégliche Stratifizierung. Als Strati-
fizierung oder Abschichtung von empirischen Daten wird die Differenzierung
z. B. nach dem Geschlecht oder unterschiedlichen Altersklassen bezeichnet.

5.2 Abschichtung des Datensatzes nach Alter und Geschlecht

Die zur Verfugung stehenden Rohdaten weisen oft sehr unterschiedliche Stich-
probenumfange auf. Dies ist zu bericksichtigen, wenn an Rohdaten eine Vertei-
lung angepasst werden soll.

93
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Grundwissen zur Skalierung

Man unterscheidet Merkmale bzw. Variablen nach der Art der Aus-
pragungen, die sie annehmen kdnnen:

Diskret verteilte Variablen kdnnen nur isolierte, ganz konkrete Werte
annehmen. Beispiele sind Fragen nach Stlckzahlen, etwa der ge-
gessenen Eier pro Woche. Wenn diese Werte fur Zahlbereiche, etwa
Intervalle, stehen, spricht man auch von kategorialen Variablen und
nennt diese Zahlbereiche Kategorien. Beispiele hierfur sind alle Hau-
figkeitsabfragen der Art ,Wie oft...?“ mit vorgegebenen Antwortkate-
gorien.

Stetig verteilte Variablen sind beliebig fein messbar, d. h. sie kdnnen
jeden Wert und Zwischenwert annehmen. Stetige Variablen werden
auch als metrisch bezeichnet. Beispiele sind die Korpergrofle oder
der Verzehr von Fisch in Gramm pro Tag.

Ebenfalls Ublich ist die Unterscheidung nach der Skala der Auspra-
gungen:

Nominalskalierte Variablen sind nur namentlich unterscheidbar (Die
Auspragungen haben keine Zahlenwerte, keine Anordnung und sind
~hur‘ Namen). Dies ist zum Beispiel das Geschlecht.

Ordinalskalierte Variablen sind sortierbar, d. h. es gibt eine ,innere
Ordnung®. Mit ihnen kann aber nicht gerechnet werden, so dass auch
die Abstande nicht interpretiert werden konnen. Beispiele hierflur sind
Haufigkeitsabfragen mit vorgegebenen Kategorien.

Intervallskalierte Variablen haben echte Messwerte als Auspragun-
gen, bei denen eine Interpretation der Abstande madglich ist. Insbe-
sondere lassen sich Differenzen sinnvoll berechnen. Dies ist zum
Beispiel beim Body Mass Index (BMI) der Fall.

Verhéltnisskalierte Variablen besitzen zusatzlich zu den Eigenschaf-
ten von intervallskalierten Variablen noch einen sinnvollen Nullpunkt,
so dass sich auch Quotienten interpretieren lassen. Aufenthaltszeiten
sind hierfur ein Beispiel.

Optimal ist eine maoglichst feine Stratifizierung des Datensatzes mit moglichst
grolRen Stichprobenumfangen innerhalb der Untergruppen, da grof3e Stichpro-
ben zu stabilen Schatzungen und geringer Unsicherheit fihren. Eine feine Stra-
tifizierung hat den Vorteil, dass die zu analysierenden Untergruppen in sich we-
nig Variation aufweisen. Die Variabilitat in der Bevolkerung wird dabei durch die
Abschichtung, also in der Regel durch Unterschiede zwischen den Geschlech-
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tern oder Altersklassen, erklart. Zusatzlich konnen spezielle Teilgruppen der
Bevolkerung an Hand der Strata identifiziert und beschrieben werden.

Beide Ziele schliel3en sich aber gegeneinander aus: Je feiner die Stratifizierung
gewahlt wird, desto weniger Beobachtungen pro Untergruppe verbleiben fir
eine stabile Schatzung — und umgekehrt. Hier ist also ein Verfahren gefragt,
das einen maglichst fairen Kompromiss zwischen beiden Zielen findet.

Die im Projekt entwickelte Methodik geht in zwei Schritten vor. Mit Hilfe geeig-
neter Signifikanztests wird zunachst gepruft, ob geschlechtsspezifische Unter-
schiede bei der zu betrachtenden Variablen existieren. Zur Prufung wird in der
Regel ein t-Test zum Vergleich der Mittelwerte verwandt. Falls sich signifikante
Unterschiede zeigen und die Stichprobengrofie eine Teilung nach Geschlecht
zulasst, wird abgeschichtet. Die Mindestanzahl muss dabei 72 Beobachtungen
pro Gruppe betragen, damit das 95%-Quantil noch mit grol3er Wahrscheinlich-
keit in der Spanne der Beobachtungen liegt und ein nicht-parametrisches Konfi-
denzintervall — ein statistisches Mal} fur die Unsicherheit — angegeben werden
kann. Kroes et al. (2002) fordern sogar eine Mindestgrofie von 160 Beobach-
tungen je Stratum. Sind die Geschlechterunterschiede gering und die Stichpro-
bengrofe fir eine gleichzeitige Geschlechts- und Alterstratifikation nicht ausrei-
chend, so wird in der Regel die Trennung der Geschlechter einer feineren Al-
terseinteilung vorgezogen. Abweichungen sind hierbei aber aus inhaltlichen
Grinden moglich. Zur genauen Beschreibung der statistischen Begriffe sei auf
die Standardliteratur, z. B. Fahrmeir et al. (2001), verwiesen.

Im zweiten Schritt ist eine Stratifizierung nach Alter vorzunehmen. Hierzu wurde
in Kapitel 4.9.3 eine feinste Einteilung beschrieben, die nicht weiter geteilt wird.
Durch Zusammenlegen benachbarter Altersgruppen kénnen allerdings grobere
Alterseinteilungen entstehen. Aus allen zulassigen Zusammenfassungen be-
nachbarter Altersgruppen wird durch das Verfahren der Varianzanalyse die Ein-
teilung ausgewanhlt, so dass die Mittelwertsunterschiede zwischen den entstan-
denen Gruppen nach statistischen Kriterien am deutlichsten ausfallen. Grolde
inhomogene Gruppen werden dabei nach Moéglichkeit geteilt, kleine benachbar-
te Gruppen ohne erkennbaren Unterschied zusammengefasst. Damit fuhrt das
Verfahren einerseits zu maoglichst homogenen Untergruppen, berlcksichtigt
aber auch die statistische Genauigkeit der Schatzungen innerhalb der Unter-

gruppen.

Insgesamt beruht das Verfahren im Wesentlichen auf einem Vergleich der Mit-
telwerte der einzelnen Gruppen. Maddalena et al. (2004) schlagen alternativ
eine Stratifizierung mit Hilfe von Klassifikations- und Regressionsbaumen
(CART) vor, die auch weitere Kriterien zur Aufteilung erlaubt.

Abhangig von der Variablen, an die eine Verteilung angepasst werden soll,
konnen noch Stratifizierungen nach weiteren Kriterien, wie z. B. Berufstatigkeit,
sozialer Status etc., nétig und sinnvoll sein. Zu bedenken bleibt aber, dass klei-
nere Gruppen weniger stabile und damit unsichere Schatzungen verursachen.
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Andererseits ist es eine Eigenschaft der Probabilistik, die verbliebene Variation
und Unsicherheit innerhalb der Untergruppen beschreiben und berucksichtigen
zu koénnen.

Grundwissen zu statistischen Kennzahlen

Zur Charakterisierung von Stichproben werden statistische Kenngro-
3en benutzt.

Allgemein wird man immer die Anzahl der Beobachtungen — die
Stichprobengrof3e n — sowie das Minimum und das Maximum ange-
ben. Der Range oder die Spannweite ergibt sich als Differenz von
Maximum minus Minimum der beobachteten GroRe.

Zur Charakterisierung des Zentralwerts gibt es unterschiedliche
Kennzahlen: Das arithmetische Mittel, generell als Mittelwert, Erwar-
tungswert oder Durchschnitt bezeichnet; das geometrische Mittel bei
Daten, die groRRer als null sind; und den Median, den mittleren Wert
der geordneten Stichprobe (Formeln in Tabelle 5.1). Bei diskreten,
insbesondere nominalskalierten Daten hat auch der Modalwert eine
Bedeutung. Dies ist der Wert, der in der Stichprobe am haufigsten
auftritt.

Bei der Beschreibung der Verteilung ist der Begriff des Quantils von
grofRer Bedeutung. Mit qp100 Wird das p%-Quantil bezeichnet, wobei
p zwischen 0 und 100 liegt. Es trennt die geordneten Daten so in
zwei Teile, dass p% der Daten darunter und (100 — p)% daruber lie-
gen oder gleich sind. Der Median ist also das 50%-Quantil und teilt
die Stichprobe in zwei gleich grof3e Gruppen.

Allgemeine Kennzahlen zur Streuung (bzw. Varianz) sind die Stan-
dardabweichung und der Interquartilabstand, die Differenz zwischen
75%- und 25%-Quantil. Der Variationskoeffizient — der Quotient von
Standardabweichung und Mittelwert — wird angegeben, wenn bei
nicht-negativen Beobachtungen die Standardabweichung unabhan-
gig von der MalReinheit beschrieben werden soll.

Die Form der Datenverteilung Iasst sich mit dem Schiefekoeffizienten
beschreiben. Liegt er nahe bei null, kann man von einer annahernd
symmetrischen Verteilung ausgehen. Positive Werte bedeuten
rechtsschief (extreme Werte am rechten Rand) und negative Werte
linksschief (extreme Werte am linken Rand) verteilte Stichproben.
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5.3 Deskription des Datensatzes

Bei der Auswertung von Expositionsfaktoren sollte grundsatzlich mit einem ein-
heitlichen Dokumentationsstandard gearbeitet werden. Am Anfang steht des-
halb eine deskriptive Analyse des Datensatzes. Hierbei ist zunachst der Stich-
probenumfang anzugeben. Bei nominal- oder ordinalskalierten Daten werden
die relativen Haufigkeiten der einzelnen Beobachtungen berechnet. Bei sehr
vielen unterschiedlichen Beobachtungen und geringer Haufigkeit ist es sinnvoll,
mehrere Werte zu einer Kategorie zusammenzulegen. Wurde eine stetige Vari-
able nur grob gemessen oder abgefragt und liegt sie also nur in wenigen Aus-
pragungen vor, so empfiehlt sich auch hier die Angabe der zugehorigen relati-
ven Haufigkeiten.

Tabelle 5.1 Statistische Kennzahlen (Auswahl)

Die Daten x,,...,x, seien der GroRe nach geordnet
und [an] zur nachstgrofReren, natlrlichen Zahl aufgerundet.

— n
Arithmetisches Mittel: AM =x =13 x,
i=1
Geometrisches Mittel: ~ GM = Xgeom =UX1 X3 .- X,
Median: Med = Jdoso = X[o_50,n]

n —
Standardabweichung: SD=s= \/ﬁZ(xi —x)?
=

Variationskoeffizient: V=

x| »

Interquartilabstand: IQR = qg.75 —d0.25 = X[0.75:n] — X[0.251]

_ N 3R(x - x)°

Schiefekoeffizient: = 3
(n-1-(n-2)-s

Im Allgemeinen sind aber bei Variablen, denen eine stetige Verteilung zugrunde
liegt, relative Haufigkeiten nicht aussagekraftig. Hier empfiehlt sich die Angabe
einiger empirischer Quantile, zumindest des 5%-, 10%-, 25%-, 50%-, 75%-,
90%- und 95%-Quantils der Verteilung.

AulRerdem sollten statistische Kennzahlen angegeben werden.

In vielen Fallen wird man als Daten nur positive Zahlen haben, z. B. in der
Anthropometrie bei KorpergroRe und -gewicht. Es kommt aber auch oft vor,
dass eine Variable Nullen in der Auspragung hat. Beispiele hierflr finden sich
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im Ernahrungsbereich (gewisse Prozentzahlen von Nichtverzehrern eines be-
stimmten Lebensmittels im Bezugsintervall) oder auch bei Aktivitatsmustern
(Menschen, die z. B. nie sehr anstrengende Tatigkeiten ausuben).

In diesem Fall spricht man von einer Verteilung mit Punktmasse auf Null (engl.
point mass at zero, PMZ). Hier wird zunachst die Punktmasse, also der Anteil
der Nullen in der Stichprobe, geschatzt. Anschlieffiend wird an die tbrigen Da-
ten mit dem nachfolgend beschriebenen Verfahren eine parametrische Vertei-
lung angepasst und mit dem Anteil der positiven Werte an der Stichprobe ge-
wichtet.

Nach der deskriptiven Analyse des Datensatzes erfolgt eine Verteilungsanpas-
sung. Je hoher die Datenqualitat ist, desto ausgefeiltere Methoden konnen bei
der Anpassung verwandt werden. Als Nonplusultra gilt die Anpassung einer
stetigen Verteilung mit vielen Parametern, die Auswahl einer geeigneten Unter-
verteilung sowie die Beschreibung der Unsicherheit der Anpassung. Im Projekt
erfolgte eine Verteilungsanpassung, wenn folgende Voraussetzungen erfullt
waren:

o die Variable ist stetig und kann theoretisch nur Werte
auf der positiven reellen Achse annehmen

e die Variable wurde hinreichend genau gemessen

e der Stichprobenumfang ist hinreichend grofR

Bei einer Anzahl von 72 Beobachtungen kann von einer hinreichend grof3en
Stichprobe ausgegangen werden. Auch bei geringerer Stichprobengrolle ist die
Durchflhrung einer parametrischen Anpassung madglich, wenn bekannt ist, aus
welcher Verteilungsfamilie die Verteilung geschatzt werden muss. In diesem
Fall ersetzen also weitere theoretische Annahmen Uber die zu untersuchende
Variable die fehlende Information aus einer gro3en empirischen Stichprobe.

Umgekehrt kann eine sehr groflde Stichprobe von mehreren Hundert Beobach-
tungen dazu fuhren, dass Unterschiede zwischen der realen Verteilung und der
parametrischen Anpassung, die ja nur eine Approximation an die Realitat dar-
stellt, mit statistischen Verfahren sichtbar werden. Hier bietet sich als einfachste
Alternative an, die empirische Verteilungsfunktion der Stichprobe als Schatzung
der zugrunde liegenden Verteilung zu nehmen. Wenn man keine weiteren In-
formationen als die Rohdaten selbst besitzt, ist diese Methode auch aus ma-
thematisch-statistischer Sicht durchaus sehr gut. Ein avancierteres Verfahren
ist allerdings die Kernschatzung, die die empirische Verteilungsfunktion glattet.
Eine genauere Erlauterung dieser Methodik findet man z. B. in Simonoff (1996).

In der Praxis wurden allerdings auch gréfliere Stichproben parametrisch ange-
passt. Der Anwender der Datenbank hat hierbei die Auswahl, die empirischen
Quantile oder die Anpassung zu benutzen.
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Grundwissen zu Verteilungen

Die Verteilung einer Variablen gibt an, mit welcher Wahrscheinlich-
keit bestimmte Auspragungen oder Bereiche von Auspragungen vor-
kommen. Je nach Wertebereich der Variablen spricht man von dis-
kreten Verteilungen — nur isolierte Werte — oder stetigen Verteilungen
— unendlich viele Werte.

Im diskreten Fall werden die Wahrscheinlichkeiten entweder durch
konkrete Zahlen oder durch Formeln angegeben. So beschreibt die
Binomialverteilung die Wahrscheinlichkeit p(k), bei n Wiederholungen
eines Zufallsexperiments k Erfolge zu erzielen. Die Angabe der
Wahrscheinlichkeit erfolgt durch eine Formel:

p(k) = (EJ X -(1=p"*  mito<k<n

p bezeichnet hierbei die Wahrscheinlichkeit eines einzelnen Erfolges.
Weitere gangige diskrete Verteilungen sind die Bernoulli-Verteilung,
die den ,Munzwurf‘ modelliert, die hypergeometrische Verteilung
beim ,Ziehen ohne ZurlUcklegen® oder die Poisson-Verteilung, die
das Auftreten auch unbeschrankter Anzahlen beschreibt.

Im stetigen Fall betragt die Wahrscheinlichkeit, dass ein einzelner,
fester Wert auftritt, immer null. Hier werden die Wahrscheinlichkeiten
uber Wertebereiche definiert. Dies sind oft Bereiche der Art ,kleiner
oder gleich einem Wert x“.

Es gibt dazu zwei gleichwertige Darstellungsmdglichkeiten, die Dich-
te oder die Verteilungsfunktion. Die Verteilungsfunktion, auch kumu-
lierte Verteilung genannt (engl. cumulative distribution function,
c.d.f.), wird im Allgemeinen mit F(x) bezeichnet. Sie gibt zu einem
Wert x genau die Wahrscheinlichkeit an, dass die Auspragung der
Variablen kleiner oder gleich der Zahl x ist. Verteilungsfunktionen
sind oft nicht durch geschlossene Formeln darstellbar, sondern mus-
sen mit Hilfe von geeigneter Software (z. B. EXCEL) berechnet wer-
den. Aus der grafischen Darstellung der Verteilungsfunktion sind die
Quantile leicht abzulesen.

Die Dichte, auch Wahrscheinlichkeitsdichte oder Dichtefunktion ge-
nannt (engl. probability density function, p.d.f.), ist mathematisch die
Ableitung der Verteilungsfunktion. Sie beschreibt die Intensitat mit
der bei der Verteilung ein einzelner Wert gewichtet wird. Die Be-
zeichnung der Dichte lautet im Allgemeinen f(x).
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Die Wahrscheinlichkeiten von Bereichen werden durch Integration
der Dichte berechnet:

F(x) = ]'(f(t) dt

Dichten sind durch Formeln darstellbar. Wichtige qualitative Eigen-
schaften einer Verteilung wie Schiefe, Beschranktheit oder Varianz
sind in der grafischen Darstellung der Dichte leichter abzulesen als
bei der Verteilungsfunktion. Die lokalen Maxima der Dichte heil3en
Modalwerte der Verteilung. Bei diskreten Verteilungen entspricht die
Dichte der Wahrscheinlichkeit fir eine einzelne Beobachtung und
wird mit p(x) bezeichnet.

Ein wichtiger diskreter Spezialfall ist die zu einer Stichprobe gehdrige
empirische Verteilung (engl. empirical distribution function, e.d.f.).
Hier wird jeder Beobachtung xi dieselbe Wahrscheinlichkeit von 1/n
zugewiesen.

5.4 Parametrische Anpassung

54.1 Grundlagen

Sind die Voraussetzungen der Intervallskalierung, der hinreichenden Messge-
nauigkeit und des hinreichend groRen Stichprobenumfangs erflllt, sollte eine
parametrische Verteilung angepasst werden. Das Ziel ist es, die wahre, aber
unbekannte Verteilung der Rohdaten durch eine theoretische Verteilung mog-
lichst gut zu approximieren. Dies erfolgte im Projekt durch Angabe einer zwei-
bis funfparametrigen Verteilungsfamilie und der zugehoérigen Parameter, die
dann zur Monte-Carlo-Simulation der Zielverteilung benutzt werden.

Gegenulber der Simulation mit den Rohdaten (Resampling) hat eine parametri-
sche Anpassung folgende Vorteile:

e Unter der Voraussetzung, dass die Variable stetig verteilt ist, liegt
die Anpassung (bei nicht zu grof3em und nicht zu kleinem Stichpro-
benumfang) naher an der Realitat als die empirische Verteilung, die
aus ihrer Definition heraus diskret und beschrankt ist.

e Das Ergebnis der Anpassung (Verteilungsfamilie und zwei bis flunf
Werte fur die Verteilungsparameter) ist leicht zu kommunizieren.

e Mit Hilfe der Schatzfehler sind Unsicherheitsanalysen machbar.

e Bei kategorieller Abfrage ist Interpolation mdglich.

e Die Beschrankung des beobachteten Wertebereichs wird aufgeho-
ben.
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Der Nachteil besteht darin, dass es sich immer nur um eine Approximation der
Realitat handelt. Bei kleinen Stichproben steigt die Unsicherheit stark an, grof3e
Stichproben bilden mit der empirischen Verteilung die Realitat oft besser ab, im
mittleren Bereich der StichprobengrofRe ist die parametrische Anpassung das
beste Verfahren.

Die parametrische Anpassung ist ein dreistufiges Verfahren:

1. Schritt: Auswahl der moglichen Verteilungsfamilien
2. Schritt: Schatzen der optimalen Parameter je Verteilungsfamilie
3. Schritt: Auswahlen der besten Anpassung

Zunachst wird nach theoretischen Uberlegungen, z. B. das Wissen um einen
positiven, stetigen Wertebereich, eine Auswahl mdglicher Verteilungsfamilien
getroffen. Hierbei sind einfache Verteilungen mit bekannten Eigenschaften zu
bevorzugen. Per Konvention werden in der Regel zweiparametrige Familien
benutzt. Die konkrete Auswahl stellt jedoch eine subjektive Entscheidung des
Modellierers dar, in die auch weitere theoretische Uberlegungen und zuséatzli-
che Informationen einflieRen konnen.

Fiar den zweiten Schritt stehen etablierte Standardverfahren zur Verfugung, um
bei gegebener Verteilungsfamilie die optimalen Parameter zu bestimmen:

Maximum-Likelihood(ML)-Methode:
Hier wird die Parameterkonstellation ausgewahlt, unter der die Beo-
bachtungen am wahrscheinlichsten sind.

Momentenmethode:
Hier benutzt man die empirischen Momente (arithmetisches Mittel,
Stichprobenvarianz), um daraus die Verteilungsparameter zu berech-
nen.

Weitere Verfahren sind z. B. die Minimierung des XZ-Abstands (bei kategoriel-
len Daten) oder die Kleinste-Quadrate-Methode. Eine eher anwenderorientierte
Einflhrung in statistische Schatzverfahren findet man z. B. in Fahrmeir et al
(2001).

Im dritten Schritt wird diejenige Verteilung ausgewahlt, die den geringsten Ab-
stand zu den beobachteten Daten aufweist. Auch hierzu gibt es verschiedene
statistische Abstandsmale (siehe Abschnitt 5.6), die unterschiedlichen Kriterien
entsprechen und jeweils zu einer unterschiedlichen Auswahl fihren kdnnen.
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5.4.2 Anpassung einer Ubergeordneten Verteilungsfamilie

Im Projekt wurde eine andere Methodik benutzt, die eine Verteilungsanpassung
unter Verwendung der verallgemeinerten F-Verteilung (GF-Verteilung) als
Grundlage hat. Sie folgt damit einem Vorschlag der US EPA (2000). Die GF-
Verteilung ist eine Ubergeordnete Verteilungsfamilie mit vier Parametern, die die
klassischen zweiparametrigen Verteilungen, das sind die log-logistische, log-
Normal-, Gamma- und Weibull-Verteilungen, als Spezialfalle — sogenannte Un-
terverteilungen — umfasst. Das Schatzen der Parameter und die Auswahl der
besten Anpassung kann daher einheitlich durch das Maximum-Likelihood-
Prinzip und den Likelihood-Quotienten-Test erfolgen. Schliellich wird durch die
Einheitlichkeit dieser Methodik der Einfluss subjektiver Entscheidungen des
Modellierers auf das Ergebnis der Verteilungsanpassung stark reduziert.

Detailwissen zur verallgemeinerten F-Verteilung (GF-Verteilung)

Die verallgemeinerte F-Verteilung (GF-Verteilung) ist eine stetige
Verteilung auf den positiven reellen Zahlen, d. h. sie wird links durch
null beschrankt und ist nach rechts unbeschrankt. Eine konkrete GF-
Verteilung wird durch Angabe der vier Parameter: A, p, my, my be-
stimmt, die alle grof3er als null sind. Zwei der Parameter kbnnen im
Grenzfall auch den Wert unendlich annehmen.

Die GF-Verteilung ist immer unimodal, d. h. die Dichte besitzt nur ein
Maximum. Die vier Parameter sorgen fur eine grof3e Flexibilitat, d.h.
die Verteilung kann rechtsschief, linksschief oder (annahernd) sym-
metrisch sein. Die Varianz kann beliebig grof3 werden und sogar den
Wert unendlich annehmen. Auch Datensatze mit vielen, extremen
Werten, d.h. Beobachtungen, die weit entfernt vom zentralen Bereich
liegen, kdnnen mit der GF-Verteilung gut modelliert werden.

Definieren lasst sich die GF-Verteilung am einfachsten Uber die For-
mel der Dichte:

p- (nT; (P )m
x-B(my,m)- 1+ ™ (x|

B(m4, m2) bezeichnet die Beta-Funktion von m{ und my.

x>0

fGF(X) = m1+m2) )
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Die zugehdrige Verteilungsfunktion Fgr ist die einer F-Verteilung mit
2m1 und 2m; Freiheitsgraden und transformiertem Argument:

Die Verteilungsfunktion der F,,, o, -Verteilung besitzt keine ge-

schlossene Formel. Sie ist aber — wie auch ihre Inverse F2_r:11,2m2 , die

zum Berechnen von Quantilen benutzt wird — Ublicherweise in Statis-
tik-Software-Paketen enthalten, wenn auch teilweise nur flur ganzzah-
lige mq, ma.

Die Inverse der Verteilungsfunktion Fgr lautet:

Far(y)=(Fst o () )" 72, ye]oA]

Die Formeln zur Berechnung der Kenngrdfien der GF-Verteilung fin-
det man z. B. in US EPA (2000).

Als Spezialfalle ergeben sich bekannte Unterverteilungen, wenn ein-
zelne Parameter mit konstanten Werten belegt werden. Die wichtigs-
ten sind:

o Log-logistische Verteilung
(m1 =1, my =1, A beliebig, p beliebig)
mit Dichte

Ap(ax P~

(1 + (kx)p)2

fLL(x) =

J Log-Normal-Verteilung
(mq = o0, my = o0, A beliebig, p beliebig)
mit Dichte

)= 2o O

J Weibull-Verteilung
(m1 =1, my =0, A beliebig, p beliebig)
mit Dichte

fwg ()= 4 -p- (P~ e ®F

. Gamma-Verteilung
(m+ beliebig, my = oo, A beliebig, p = 1)
mit Dichte
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(mg )™ my—1

fGA(X):W'X

Die spezifischen Eigenschaften der Unterverteilungen werden spater
erlautert. Anschaulich verbindet die GF-Verteilung ihre Untervertei-
lungen, indem sie flieRende Ubergange zwischen den Spezialfallen
erlaubt. Eine ausfuhrliche Beschreibung der Familie der GF-
Verteilungen findet man z. B. in Kalbfleisch und Prentice (1980).

) e—(km1~x)

Grundwissen zu Verteilungseigenschaften

Verteilungen lassen sich gut charakterisieren durch Eigenschaften,
die man an der Dichte ablesen kann. Da ist zunachst der Wertebe-
reich zu nennen, der unbeschrankt (z. B. die Normalverteilung), ein-
seitig beschrankt (z. B. die GF-Verteilung mit nur positiven Werten)
oder zweiseitig beschrankt (z. B. die Gleichverteilung im Bereich von
Xmin DIS Xmax) Se€in kann.

Ein weiteres Charakteristikum ist die Schiefe. Unbeschrankte oder
zweiseitig beschrankte Verteilungen kénnen symmetrisch (z. B. die
Normal- oder Rechteck-Verteilung) oder schief (z.B. die Beta-
Verteilung) sein. Einseitig beschrankte Verteilungen konnen dagegen
nur ,annahernd symmetrisch® sein, wenn ihre Schiefe einen Wert na-
he null besitzt.

Auch durch die Anzahl der Maxima (Modalwerte, Modi) der Dichte
lasst sich eine Verteilung charakterisieren. Der Uberwiegende Teil
der bekannten Verteilungsfamilien besitzt aber genau einen Modal-
wert (Modus). Man spricht von unimodalen Verteilungen.

Fur alle Unterverteilungen der GF-Verteilung gilt, dass sie nach links
durch null beschrankt und nach rechts unbeschrankt sind und dass
sie unimodal sind.

Es gibt aber auch spezifische Eigenschaften der einzelnen Unterver-
teilungen:

Die Gamma-Verteilung ist stets rechtsschief, d.h. die Zentralwerte
steigen der Grol3e nach in der Reihenfolge: Modus, Median, Mittel-
wert.

Die Lognormal-Verteilung ist ebenfalls rechtsschief. Im Allgemeinen
sind die oberen Quantile groRer als bei vergleichbaren Weibull- oder
Gamma-Verteilungen (mit gleichem Erwartungswert und Varianz).
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Abbildung 5.1

Beispiele flur spezielle GF-Verteilungen (Unterverteilungen)

Lognormal-Verteilung, A = 0.41, p = 1.39
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Die Weibull-Verteilung kann linksschief — die Reihenfolge der Zent-
ralwerte kehrt sich um —, rechtsschief oder auch annahernd symmet-
risch sein. Die oberen Quantile sind kleiner als bei vergleichbaren
Weibull- oder Gamma-Verteilungen (mit gleichem Erwartungswert
und Varianz)

Die log-logistische Verteilung ist wiederum stets rechtsschief. Sie
kann, anders die Ubrigen Verteilungen, eine beliebig hohe Varianz,
bis hin zu unendlich, besitzen. Die oberen Quantile sind oft sehr
grof.

Beispielgrafiken zu den einzelnen Verteilungen findet man in Abbil-
dung 5.1.

Entsprechend Abschnitt 5.3 wird zunachst die Punktmasse auf Null (PMZ) ge-
schatzt und anschlieBend per Maximum-Likelihood-Methode an die positiven
Daten eine GF-Verteilung mit ihren vier Parametern angepasst.

Die so gefundene GF-Verteilung ist eine Approximation der Verteilung der
Grundgesamtheit. Die Unsicherheit bei ihrer Bestimmung kann durch den statis-
tischen Schatzfehler und Konfidenzintervalle fir die eins plus vier Parameter
(PMZ, X, p, my, my) beschrieben werden. Fir probabilistische Expositionsab-
schatzungen ist sie sehr gut geeignet: Dadurch, dass sie eins plus vier Parame-
ter besitzt, ist sie sehr flexibel — linksschief oder rechtsschief, mit viel oder we-
nig Wahrscheinlichkeit im hohen Bereich — und kann dadurch unterschiedlichste
Datensatze gut nachbilden. Ein Problem besteht aber darin, dass sie unter An-
wendern eher unbekannt ist. Daher ist die GF-Verteilung in Standard-Software
wie z. B. @RISK auch nicht implementiert.

Aus diesem Grunde empfiehlt sich die Auswahl einer bekannten zweiparametri-
gen Unterverteilung, wie eine log-logistische, log-Normal-, Weibull oder Gam-
ma-Verteilung. Zur weiteren Verwendung, z. B. in Simulationsprogrammen,
mussen die Parameter der GF-Unterverteilungen jedoch umgerechnet werden.

Weitere Unterverteilungen der GF-Verteilung sind die einparametrige Exponen-
tial- und y%Verteilung, die ebenso Spezialfille der Gamma- bzw. der Weibull-
Verteilung sind. Fur die Exponentialverteilung gilt z. B.: A beliebig, p=1, m=1,
my=c0. Sie sind jedoch flr Expositionsabschatzungen im Allgemeinen ohne Be-
lang.

Bei der Auswahl der besten zweiparametrigen Verteilung, des ,best fit“, zeigt
sich der Vorteil, den Umweg Uber eine gréRRere Verteilungsklasse, hier der GF-
Verteilung, gegangen zu sein. Der Likelihood-Quotient vergleicht die maximale
Wahrscheinlichkeit (Maximum-Likelihood) innerhalb des Untermodells mit dem
Optimum der GF-Verteilung und bildet damit einen gemeinsamen Vergleichs-
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malfistab auch zwischen mehreren zweiparametrigen Unterverteilungen. Die
Unterverteilung mit dem kleinsten Likelihood-Quotienten wird schlieBlich als
,oest fit* ausgewahlt. Prinzipiell erlaubt der Likelihood-Quotient sogar einen sta-
tistischen Test auf Gultigkeit der Unterverteilung.

Handlungsanweisung zur Parameterumrechnung

Da die Unterverteilungen der GF-Verteilung nicht als solche entwi-
ckelt wurden, sondern historisch aus anderen Modellen entstanden
sind, werden die klassischen Verteilungen ublicherweise durch ande-
re Parameter beschrieben.

Das bedeutet fur den Anwender, dass er die Parameter der GF-
Verteilung in die Ubliche Konvention umrechnen muss.

Als Beispiel betrachte man die Weibull-Verteilung, deren Dichte als
Unterverteilung folgende Darstellung besitzt:

fg (X) =% -p- (P e~ P

In der Simulations-Software @RISK ist sie hingegen folgendermalien
parametrisiert:

o-x*1 .e—(%)a

a

fwe (x) =

Setzt man die rechten Seiten gleich, erhalt man als Losung, dass die
Dichten libereinstimmen, wenn o = p und p =" bzw. & = ™ gilt.

Derartige Rechnungen sind fur alle Verteilungen durchzufihren.
Konkret fur @RISK ergeben sich dann die Umrechnungsformeln aus
Tabelle 5.2.

Der Nachteil dieses Verfahrens liegt in seiner Komplexitat. Es ist fir den An-
wender nicht einfach durchzuflihren, da entsprechende Software zur GF-
Anpassung und Likelihood-Quotienten-Berechnung nicht allgemein zur Verfu-
gung steht.

Der Vorteil ist, dass dies Verfahren in sich konsistent ist und die Subjektivitat
bei der Auswahl der Verteilungsfamilie entscheidend reduziert, indem sowohl
die Schatzung als auch die Auswahl der besten Verteilung nach dem Maximum-
Likelihood-Prinzip erfolgt.
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Tabelle 5.2 Parameterumrechnung in @RISK

Zweiparametrige Umrechnung der Parameter der GF-Verteilung
Verteilungsfamilien in die Ubliche Parametrisierung
Log-logistische Verteilung: | Shape-Parameter Scale-Parameter
(@RISK: RISKLOGLOGISTIC) a=p B= 2!
Log-Normal-Verteilung: Mittelwert Standardabweichung
(@RISK: RISKLOGNORM?2) (der zugehdrigen Normalverteilung)
= -In(x) o=p"
Weibull-Verteilung: Shape-Parameter Scale-Parameter
(@RISK: RISKWEIBULL) a=p B= 2!
Gamma-Verteilung: Shape-Parameter Scale-Parameter
(@RISK: RISKGAMMA) o= my B= (m1-k)'1

Diese Formeln gelten zunachst nur fir @RISK und die oben genannten Vertei-
lungsbezeichnungen. Wird eine andere Simulations-Software benutzt, missen die
korrekten Umrechnungen durch Gleichsetzung der o. g. GF-Dichte mit der jeweili-
gen Definition der Dichte gesondert bestimmt werden.

5.5 Anpassungen bei geringerer Qualitat der Rohdaten

Als Voraussetzungen fur eine parametrische Anpassung waren postuliert wor-
den, dass die Variable theoretisch alle Werte auf der positiven reellen Achse
annehmen kann, die Variable hinreichend genau gemessen wurde und der
Stichprobenumfang hinreichend grof} ist. Liegen die Daten nicht in dieser Quali-
tat vor, sind alternative Auswertungsmaglichkeiten gefragt.

Die Anpassung einer stetigen Verteilung ist von vorn herein nicht moglich, wenn
die Variable diskret ist und nur isolierte Werte annehmen kann. In diesem Falle
empfiehlt es sich, mit den empirischen relativen Haufigkeiten zu rechnen (in
@RISK mit Funktion RISKDISCRETE). Die Anpassung diskreter Verteilungen
(z. B. Binomial, Poisson) folgt ahnlichen Prinzipien, soll hier aber nicht weiter
behandelt werden.

Ebenso sollten die relativen Haufigkeiten angeben werden, wenn eine stetige
Variable nur sehr grob in wenigen Kategorien gemessen oder abgefragt wurde
(z. B. nie - selten - haufig).

Sind die Kategoriengrenzen bekannt, kdnnen auch stetige Verteilungen ange-
passt werden. Notwendig sind hier weitere Informationen Uber die Verteilung
innerhalb der Kategorien. Mdgliche Annahmen sind, dass die Variable auf der
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Intervallbreite stetig gleichverteilt, zumindest aber symmetrisch zur Intervallmitte
verteilt ist.

Prinzipiell gibt es dann drei Methoden zur Anpassung:

1. Setzen aller Daten auf den Wert der Intervallmitte
2. Monte-Carlo-Simulation tGber die Intervallbreite
3. Maximum-Likelihood-Schatzung tber die Kategorien

Die erste Methode ist anzuwenden, wenn keine weitere Information Uber die
Verteilung der Variablen vorliegt, die Symmetrieannahme aber als gerechtfertigt
erscheint. Zu beachten ist, dass hierbei die Varianz geringer als die tatsachliche
geschatzt wird.

Die zweite Methode setzt voraus, dass die Verteilung der Variablen auf dem
Intervall bekannt ist. Mit Hilfe einer Monte-Carlo-Simulation wird an Stelle der
kategorisierten Angabe eine neue Beobachtung im Intervall zufallig erzeugt.
Sind die Intervalle nicht zu grof3, kann davon ausgegangen werden, dass jeder
Wert des Intervalls dabei gleich wahrscheinlich ist.

Die dritte Methode ist eine Verallgemeinerung der Maximum-Likelihood-
Methode zur Parameterschatzung fur kategorisierte (sogenannte zensierte) Da-
ten und wird hier nur der Vollstandigkeit wegen erwahnt.

Auf die Voraussetzung des hinreichend grofRen Stichprobenumfangs kann im
Allgemeinen nicht verzichtet werden, wenn die Verteilung als Unterverteilung
einer GF-Verteilung bestimmt werden soll. Eine parametrische Verteilungsan-
passung ist immer mit Unsicherheit behaftet, die umso gréRer wird, je kleiner
die Stichprobe ist. Insbesondere die Quantilschatzungen in den fur Expositions-
abschatzungen sehr wichtigen Randbereichen der Verteilungen (das 5%- bzw.
95%- oder gar 99%-Quantil) werden bei kleinen Stichprobenumfangen sehr un-
sicher.

Stehen nur wenige Daten zur Verfigung, muss der Mangel an empirischen In-
formationen durch Expertenwissen ersetzt werden. Durch Expertenbefragung
konnen Angaben uber die zentrale Tendenz und extreme Werte der Variablen
gewonnen werden, die zur Bestimmung von approximativen Rechteck- oder
Dreieckverteilungen genutzt werden kénnen. Uber eine anschlieBende Sensiti-
vitatsanalyse ist zu Uberprufen, ob die getroffenen Annahmen das Ergebnis ent-
scheidend beeinflussen kénnen.
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5.6 Beurteilung der Anpassungsgute

Nachdem eine parametrische Anpassung durchgeflhrt wurde, ist unbedingt die
Gute dieser Anpassung zu beurteilen und zu dokumentieren. Hierzu kénnendie
folgenden drei Verfahren dienen:

e Abstandsmale zur Bestimmung des Unterschieds zwischen der empiri-
schen und der geschatzten, theoretischen Verteilung

o Statistische Tests, die beurteilen, ob die reprasentative Stichprobe
unter der theoretischen Verteilung ,wahrscheinlich® ist

e Graphische Methoden, die die Unterschiede zwischen der empirischen
und parametrischen Verteilung aufzeigen

Einen Eindruck Uber die Gute der Anpassung vermitteln zunachst statistische
Abstandsmalfe. Ein Abstandsmal® misst dabei den Unterschied zwischen der
empirischen und der geschatzten, theoretischen Verteilung durch einen einzel-
nen Wert D, den Abstand (engl. distance). Die wichtigsten Abstandsmale sind
im folgenden Einschub aufgeflthrt:

Detailwissen zu Abstandsmalen

Statistische Abstandsmalle konnen zweierlei leisten: Einerseits ha-
ben sie deskriptiven Charakter, beschreiben also Unterschiede zwi-
schen Beobachtungen und parametrischen Verteilungen; anderer-
seits dienen sie als PrufgroRen bei statistischen Tests Uber die Ver-
teilungsanpassung.

Beispiele sind der Kolmogorov-Smirnov(KS)-Abstand, der Anderson-
Darling(AD)-Abstand und der 7*-Abstand.

Letzterer ist der bekannteste und insbesondere auf diskrete oder ka-
tegorielle Daten mit k Kategorien anwendbar. Der y2-Abstand (oder
die y2-Statistik) misst den Unterschied zwischen der jeweiligen An-
zahl der Beobachtungen o; innerhalb einer Kategorie und der unter
der theoretischen Verteilung erwarteten Anzahl an Daten e;. Die ein-
zelnen quadratischen Unterschiede werden gewichtet aufsummiert:
k 2
D,z = 22

Je kleiner sz ist, desto besser ist die Anpassung.
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Liegen Daten vor, die stetig verteilt sind, ist der x*-Abstand als Mal

nicht empfehlenswert, da das Ergebnis stark von der Wahl der Kate-
gorien abhangt. Aus diesem Grund werden bei Verteilungsanpas-
sungen andere Abstandsmalle angewandt.

Ein recht einfaches Mal} im stetigen Fall ist der Kolmogorov-Smirnov-
Abstand, der die maximale Distanz zwischen der empirischen und
der theoretischen Verteilungsfunktion angibt:

Dics = max|Fy(x) ~ F(x)| = max{ &~ F(xp) ;] 5 ~F(x)) | |

Als Differenz zweier Verteilungsfunktionen liegt der Kolmogorov-
Smirnov-Abstand immer zwischen null und eins. Da er leicht zu inter-
pretieren ist, wurde er im Projekt fur jede Anpassung einer GF-
Verteilung berechnet und dokumentiert.

Der maximale Abstand, der den KS-Wert bestimmt, liegt im Allge-
meinen im zentralen Bereich der Verteilung. In den &uleren Berei-
chen, den niedrigen oder hohen Quantilen, liegen sowohl F(x) als
auch Fn(x) nahe bei null oder eins. Entsprechend wird der Unter-
schied zwischen beiden also eher gering sein. Weil in der Expositi-
onsabschatzung gerade die extremen Werte besondere Bedeutung
haben, kann es sinnvoll sein, ein Abstandsmal} zu wahlen, das die
Rander starker gewichtet als den Mittelbereich.

Ein solches Mal} ist der Anderson-Darling-Abstand, ein gewichtetes
Mittel Gber den quadrierten Abstand zwischen empirischer und theo-
retischer Verteilungsfunktion. Die Berechnung findet sich z. B. in Cul-
len und Frey (1999). Da der AD-Abstand insgesamt schwerer zu in-
terpretieren ist, wurde auf seine Dokumentation in diesem Leitfaden
jedoch verzichtet.

Diese Abstandsmale (vgl. vorigen Einschub) lassen sich zusatzlich als Prif-
grolden fur statistische Tests nutzen. Dort wird der berechnete Abstand D mit
einem kritischen Wert c_ verglichen, wobei a das Signifikanzniveau angibt. Ist
das Abstandsmald D grof3er als der kritische Wert, wird die (Null-) Hypothese:
,Die Daten stammen aus der theoretisch abgeleiteten Verteilung® verworfen.
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Statistische Tests sind aber bei der Anpassung von parametrischen Verteilun-
gen wenig hilfreich:

e Das Ergebnis der Tests hangt wesentlich von der Grdélie der Stichprobe
ab: Bei geringem Stichprobenumfang, kénnen Signifikanztests norma-
lerweise nicht zwischen systematischen oder rein zufallsbedingten Ab-
weichungen unterscheiden und verwerfen die angenommenen theoreti-
schen Verteilungen nicht. Bei sehr grof3en Stichproben hingegen erkennt
der Test auch schon kleine Abweichungen zwischen der Realitat und der
theoretischen Verteilung. Diese Abweichungen sind signifikant im statis-
tischen Sinn, aber nicht notwendigerweise relevant fur die Modellierung.

e Die kritischen Werte sind teilweise schwer zu berechnen, wenn die Pa-
rameter der zu prufenden Verteilung am gleichen Datensatz geschatzt
wurden.

e Die Ablehnung einer parametrischen Verteilung kann auch auf einer zu
geringen Messgenauigkeit der Daten beruhen, bei der z. B. einzelne
Werte gehauft auftreten. Dadurch wird der Abstand zwischen Beobach-
tungen und parametrischer Verteilung erhoht, obwohl die Verteilung in
der Realitat zutrifft.

Zwei graphische Darstellungen schliel3en die Mdglichkeiten ab: der Probability-
Probability-Plot (P-P-Plot) und der Quantile-Quantile-Plot (Q-Q-Plot).

Beim ersten Verfahren (Abbildung 5.2) wird fir jede Beobachtung die empiri-
sche Wahrscheinlichkeit auf der horizontalen Achse gegen die theoretische
Wabhrscheinlichkeit, die sich aus der Anpassung ergibt, auf der vertikalen Achse
dargestellt. Bei perfekter Anpassung liegen alle Punkte auf der Hauptdiagona-
len. Die Abweichung hiervon gibt dem Betrachter ein Bild von der Anpassungs-
gute. Der P-P-Plot zeigt insbesondere Abweichungen zwischen empirischer und
angepasster Verteilung im zentralen Bereich auf.

Beim Quantile-Quantile-Plot (Abbildung 5.3) wird hingegen mit der Umkehrung
der Verteilungsfunktion gearbeitet. Die beobachteten Werte werden als empiri-
sche Quantile aufgefasst und gegen die entsprechenden Quantile der para-
metrischen Verteilung dargestellt. Auch hier ist die Abweichung von der Diago-
nalen das Kriterium der Beurteilung. Q-Q-Plots verdeutlichen insbesondere Un-
terschiede an den Randern der Verteilung.
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Abbildung 5.2 P-P-Plot fir die tagliche Gesamt-Verzehrsmenge
(GF-Verteilung, Gamma-Verteilung)
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Abbildung 5.3 Q-Q-Plot fur die tagliche Gesamt-Verzehrsmenge
(GF-Verteilung, Gamma-Verteilung)
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5.7 Problemféalle: Korrelationen und Mischverteilungen

Probleme bei der Anpassung treten dann auf, wenn Variablen voneinander ab-
hangen, wie z. B. KorpergroRe und Kérpergewicht, oder ihre Auspragungen von
einer weiteren, eventuell unbekannten Stratifizierung beeinflusst werden, z. B.
Aufenthaltszeiten und -orte in Abhangigkeit vom Arbeitsverhaltnis der befragten
Person (voll berufstatig, in Teilzeit, arbeitslos). Im ersten Fall spricht man von
untereinander korrelierten Variablen oder kurz von Korrelationen, im zweiten
Fall von Mischverteilungen.

Mischverteilungen sind oft multimodal, d. h. sie besitzen oft mehrere Modalwer-
te, namlich die zentralen Tendenzen der Untergruppen. Die parametrischen
Verteilungen, die fur die Anpassung zur Verfligung stehen, sind jedoch generell
unimodal. Der Modus der theoretisch abgeleiteten Verteilung liegt entsprechend
zwischen den in der Realitat am haufigsten auftretenden Werten.

Wenn bekannt ist, welcher Faktor die Mischverteilung verursacht, und dieser in
Form einer Variablen abgefragt wurde, so ist nach dieser Variablen zu stratifi-
zieren, um die Einzelverteilungen anpassen zu konnen.

Wurde die erklarende Variable nicht abgefragt oder ist sie nicht bekannt, wird
eine Verteilung fur den gesamten Datensatz angepasst. Die errechnete Anpas-
sungsgute gibt dann Aufschluss darlber, ob diese Anpassung flr eine Model-
lierung ausreichend ist oder nicht. Weicht die theoretische Verteilung zu sehr
von den empirischen Daten ab, sind nicht-parametrische Verfahren anzuwen-
den. Dies ist z. B. fur gro3e Datensatze die empirische Verteilung.

Um Mischverteilungen zu erkennen, helfen die grafischen Methoden zur Beur-
teilung der Anpassungsgute. Im Folgenden wird als Beispiel die Verteilung der
Aufenthaltszeit der Uber 55-jahrigen Manner im Verkehr im Winter betrachtet.
Der Q-Q-Plot (Abbildung 5.4) zeigt die empirischen Quantile gegen die Quantile
der theoretisch abgeleiteten log-logistischen Verteilung (,Best-fit*).

Im oberen Bereich ist die Anpassung offensichtlich nicht sehr gut. Die theoreti-
schen Quantile sind deutlich groRer als die beobachteten. Die Ursache liegt
wahrscheinlich im Vorliegen einer Mischverteilung: Eine kleine, homogene
Subpopulation mit langen Aufenthaltszeiten im Verkehr fuhrt zur Auswahl der
log-logistischen Verteilung, die relativ viel Wahrscheinlichkeit in den oberen Be-
reich legt. In den Simulationen wird entsprechend der theoretischen Anpassung
aber nicht die Subpopulation abgebildet, sondern eine grdlere Variation der
Gesamtgruppe angenommen. Deshalb kann es hier notwendig werden, die Si-
mulation mit einer Verteilungsfamilie durchzufihren, die nur die zweitbeste An-
passungsgute erreicht, aber die hohen Werte weniger stark gewichtet, als es
die log-logistische Verteilung vorsieht.
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Abbildung 5.4 Q-Q-Plot fur die Aufenthaltszeit im Verkehr
(GF-Verteilung, log-logistische Verteilung)
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Bei den Datenauswertungen, die im Rahmen dieses Projekts durchgefuhrt wur-
den, tauchte dieses Problem allerdings nur in den obersten Quantilen, etwa
beim 99%-Quantil auf, wahrend bis zum 95%-Quantil die Anpassung noch gut
war.

Liegt eine offensichtliche Abhangigkeit von zwei (oder mehr) Variablen unter-
einander vor, spricht man von Korrelation. Eine sachgerechte Verteilungsan-
passung musste hier auf Familien von mehrdimensionalen Verteilungen zu-
ruckgreifen. Tatsachlich sind aber nur wenige theoretische Modelle fur mehrdi-
mensionale Verteilungen gebrauchlich, und diese sind wenig fur die Anpassung
an konkrete Daten geeignet. Ein Spezialfall ist die multidimensionale Normal-
verteilung, deren Eigenschaften wohlbekannt sind. Kann man auf Grund theore-
tischer Uberlegungen in Betracht ziehen, dass die Daten — eventuell nach vor-
heriger Logarithmierung — einer solchen Verteilung gentgen, ist dies ein mogli-
cher Weg.

Es bieten sich dartiber hinaus nicht-parametrische Methoden an. Im einfachsten
Fall kann die mehrdimensionale empirische Verteilungsfunktion benutzt werden.
Eine Simulation benutzt dabei den konkreten empirischen Datensatz mit den
korrelierten Variablen und zieht zufallig jeweils einen (realen) Fall fr die Model-
lierung heraus. Glattungsverfahren wie Kernschatzer sind ebenfalls auf mehrere
Dimensionen Ubertragbar. Im Falle einer Kernschatzung wurden die Auspra-
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gungen des realen Falls noch mit einer kleinen zufalligen Stérung versehen, um
die Beschrankung der Stichprobe aufzulésen.

Auch die Technik der Stratifizierung ist hier wieder moglich und bei einer Korre-
lation zwischen zwei oder drei Variablen auch oftmals empfehlenswert. Hierbei
wird die eine Variable stratifiziert nach der anderen ausgewertet. In diesem Fall
wird die Abhangigkeit zwar nicht quantifiziert, die Ergebnisse sind aber flr eine
Weiterverarbeitung z. B. in Monte-Carlo-Simulationen durchaus zweckmallig.
Das Verfahren ist aber ab einer Anzahl von vier untereinander korrelierten Vari-
ablen sehr unhandlich.

5.8  Durchfiihrung von Simulationsrechnungen

Mit der Definition des Expositionsmodells, d. h.
e der Modellgleichungen / -beziehungen
e und der Verteilungen der Einflussfaktoren,

ist das Ergebnis der Modellierung, namlich die Verteilung der Exposition in der
betrachteten Population, eindeutig bestimmt. In diesem Abschnitt sollen die Be-
rechnungsmethoden beschrieben werden, die zur Ermittlung des Ergebnisses
bendtigt werden.

Verteilungsbasierte Expositionsmodelle fuhren — bis auf wenige Spezialfalle —
zu Zielverteilungen, die nicht oder nur mit erheblichem Aufwand explizit Gber
eine Formel beschrieben werden kdnnen. Die Griinde dafir liegen sowohl in
der Modelldefinition, als auch in der Beschreibung der Einflussgrof3en als Ver-
teilungen.

Da das Modell haufig flir verschiedene Teilpopulationen getrennt formuliert
wird, kdnnen unterschiedliche Modellgleichungen in jeder Abschichtung auftre-
ten. Fur eine Modelldefinition reicht es sogar vollig aus, wenn ein Algorithmus
mit Fallunterscheidungen und Rechenschritten gegeben ist, der zu jeder Kom-
bination von Einflussvariablen eindeutig die modellierte Exposition bestimmt.

Doch nicht nur diese Allgemeinheit in der Modelldefinition, auch die Natur von
Verteilungen verhindert eine einfache Berechnung der Losung. Schon simple
Rechenoperationen mit Verteilungen als EinflussgroRen fuhren zu Zielverteilun-
gen, die durch keine gebrauchliche Verteilungsfamilie und der Angabe ihrer Pa-
rameter bestimmt sind. Dieses gilt ebenso flir KenngréRen der zentralen Ten-
denz, wie Mittelwert oder Median, der Variation, wie Standardabweichung oder
Interquartilabstand, oder einzelne Quantile.

Dieser scheinbare Nachteil wird aber durch die heutige Verfigbarkeit von Per-
sonal-Computern ausgeglichen, die innerhalb kiirzester Zeit viele Berechnun-
gen des Expositionsmodells, so genannte Replikationen, durchfuhren kénnen.
Die Grundidee besteht darin, im Computer eine Stichprobe der Population zu
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erzeugen, dann die Exposition fur jedes Individuum der Stichprobe entspre-
chend dem Expositionsmodell auszurechnen und schlieRlich die Verteilung der
Ergebnisse auszuwerten und darzustellen.

Dabei ist zu unterscheiden, ob die Werte der Einflussvariablen des Individuums
aus einer abgeleiteten Verteilung erzeugt (Simulation) oder zufallig aus einem
realen Datensatz (stichprobenbasierte Simulation) gezogen werden.

Abbildung 5.5 Vergleich von deterministischer Punktschatzung
und verteilungsbasierter Modellierung

Modellierung Verteilungsbasierte Modellierung

mit Punktschatzern Verteilungen der Stichprobenbasierte

Einfl a0l il bl Simulation aus einem
influssvariablen Einflussvariablen realen Datensatz

Mogell MO(‘j’eII Mo‘('jrell
¥ ¥ ¥

' Y N

Ergebnis: Ergebnis: Ergebnis:
Expositionsabschétzung Expositionsabschatzung Expositionsabschétzung
(Punktschatzung) (verteilungsbasiert, mit (verteilungsbasiert, mit
Option einer Punktschéatzung) Option einer Punktschéatzung)

Die Abbildung 5.5 verdeutlicht nochmals den Unterschied zur herkommlichen,
deterministischen Herangehensweise, bei der am Anfang der Berechnungen
die Verteilungen der Einflussvariablen auf einen Punktwert fir die zentrale Ten-
denz (CTE) oder eine extreme Auspragung (RME) vereinfacht werden. Bei der
verteilungsbasierten Modellierung erfolgt diese Reduktion der Verteilung erst
nach der Berechnung des Modells bei der Auswertung des Ergebnisses. Als
Zwischenergebnis steht also die gesamte Verteilung der Exposition in der be-
trachteten Population zur Verfigung und kann Uber beliebige Kenngrélien be-
schrieben werden.
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5.8.1 Grundlagen

Die Simulation im Rechner dient entsprechend nicht der Nachbildung eines zu-
falligen Systems, sondern der Verknupfung der Eingangsverteilungen in einem
eventuell komplexen Expositionsmodell (vgl. US EPA 1997a, 1997b).

Im Computer werden Replikationen mit Hilfe von sogenannten Pseudozufalls-
zahlen erzeugt. Diese sind nicht wirklich zufallig, sondern werden mit Hilfe eines
festen Algorithmus — dem Pseudozufallszahlen-Generator — erzeugt. Dabei be-
rechnet der Computer aus der jeweils aktuellen die nachste, neue Zufallszahl.
So entsteht eine Folge von beliebig vielen Zahlen, die sich erst nach ca. 2 Milli-
arden Schritten wiederholt.

Mit Ublichen statistischen Verfahren ist kein signifikanter Unterschied zu echten
zufalligen Zahlen festzustellen. Ein Generator ist dabei umso besser, je speziel-
lere Tests an ihm keine Abweichungen von echten Zufallszahlen aufzeigen
konnen.

Fir eine Simulationsrechnung ist es aber von Vorteil, dass die Berechnungen
mit ihren Ergebnissen wiederholt werden kdnnen, wenn die Startzahl der Simu-
lation — der so genannte Seed — und die Anzahl der Replikationen bekannt ist.
Notwendig ist jedoch auch die Dokumentation des Algorithmus (Programms)
und aller Eingangsgrofien (Startzahl, Anzahl der Replikationen).

Mit Hilfe der inversen Verteilungsfunktion (Abbildung 5.6) oder ahnlicher Verfah-
ren kdnnen die Pseudozufallszahlen in jede beliebe Verteilung der Eingangs-
groflie transformiert werden. Ein auf den Einheitsintervall [0;1] stetig gleichver-
teilte Zufallszahl (ebd., links) wird in die inverse Verteilungsfunktion (ebd., Mitte
oben) eingesetzt und zur entsprechenden Verteilung transformiert (ebd., Mitte
unten). Die empirische Verteilung der Simulationen (ebd., rechts) zeigt an-
schlielend die gewtinschte Verteilung.

Allerdings ist eine Simulationsrechnung niemals exakt, sondern kann sich der
tatsachlichen Verteilung des Referenzwertes nur annahern. Je mehr Replikatio-
nen bzw. Iterationen dabei durchgeflhrt werden, umso genauer wird in der Re-
gel das Ergebnis der Approximation. Man spricht von Konvergenz, die mit Hilfe
eines geeigneten Konvergenzkriteriums gemessen wird.

Angaben zur Lokalisation, wie Median oder Mittelwert, konvergieren schneller
als Angaben zur Streuung, wie Interquartilabstand oder Standardabweichung.
Das gleiche gilt fur Quantile im Zentrum der Verteilung (25% bis 75%) im Ge-
gensatz zu den Randern (1% bis 10% oder 90% bis 99%). Mit Hilfe von (nicht-
parametrischen) Konfidenzintervallen kann die Genauigkeit der Approximation
der Quantile berechnet werden.
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Abbildung 5.6 Transformation von Pseudozufallszahlen
in gegebene Verteilungen

Pseudo- Transformation Zufallszahlen
Zufallszahlen mittels inverser in der gewlinschten
Verteilungsfunktion Verteilung

' [

|

(nach Schiimann)

Detailwissen zur Genauigkeit von Simulationsergebnissen

Zur Beschreibung der Genauigkeit einer Schatzung oder Simulati-
onsrechnung dienen in der Statistik Konfidenzintervalle. Zu einer
vorgegebenen, hohen Sicherheit 1 - a (o = 0,05), werden Bereiche
berechnet, die den gesuchten Parameter mit der Wahrscheinlichkeit
1 - a enthalten.

Fur groRe Stichprobenumfange N gelten asymptotische Konfidenzin-
tervalle, z. B. flr den Erwartungswert u der Verteilung:

X—2Z, o S < < X4z, 4 S
1‘2K/N H 1‘2K/N

mit z,, den Quantilen der Standardnormalverteilung ( ,Normal(0;1)* ):
Zoo5= 1,64 ; Zo975 = 1,96 ; Zo 995 = 2,58
und den weiteren Bezeichnungen aus Tabelle 5.1.
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Beim p-Quantil g, erfolgt die Berechnung im Allgemeinen durch eine
nicht-parametrische Approximation:

X < o < Xq
k:N-p—z1_gq/N-P-(1—p)
2

| =N-p+2z, 4 yN-P-(1-p)
2

mit

Fir das 50%-Quantil qo 50, also den Median, gilt:

Xn_, WN] =950 XN, W
2 “1-al275 2T41-al27 5

Der Kolmogorov-Smirnov-Abstand zwischen simulierter und tatsach-
licher Verteilungsfunktion kann wie folgt abgeschatzt werden:

d
Dkg < 1-%
KS N

mit entsprechenden Werten flr d;:
dooo= 1,23 ; Zo,95 = 1,36 ; Zo 99 = 1,63
und den weiteren Bezeichnungen aus Abschnitt 5.3.

Wird ein verteilungsbasiertes Modell mit vielen Eingangsvariablen simuliert,
wachst die Rechenzeit deutlich an. Zur Optimierung wurden verschiedene Ver-
fahren entwickelt, die zur Verbesserung des Konvergenzverhaltens beitragen.
Dies beeinflusst jedoch nicht das Ergebnis einer Simulationsrechnung, sondern
nur den notwendigen Aufwand an Zeit und Rechenkapazitat zur Erreichung
stabiler Approximationen.

Detailwissen zur Simulation von verteilungsbasierten Modellen

Bei der Monte-Carlo-Simulation (Abbildung 5.7) werden die Pseudo-
zufallszahlen direkt in die Modellgleichung eingesetzt. Dabei kommt
es zu Haufungen beim Modalwert (,haufigster Wert“) der Verteilun-
gen. Dieses Verfahren ist schnell in der Berechnung weiterer Repli-
kationen, aber langsam in der Konvergenz der Resultate.
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Abbildung 5.7 Erzeugung von Replikationen
mittels Monte-Carlo-Simulation

Log-Normalverteilung
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Bei der Latin-Hypercube-Simulation (Abbildung 5.8) erfolgt die Zutei-
lung der Zufallszahlen auf das Modell in strukturierter Form, so dass
in festen Blocken (in der Skizze pro Quartil) immer gleich viele Zu-
fallszahlen generiert werden.

Abbildung 5.8 Erzeugung von Replikationen
mittels Latin-Hypercube-Verfahren

Log-Normalverteilung

25%-Quantil Median = 75%-Quantil
geom.Mittel arithm.Mittel
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Bei mehreren EinflussgroRen werden auch die Kombinationen kon-
trolliert. Dies fuhrt insbesondere bei vielen EinflussgroRen zu einer
verlangsamten Erzeugung von Replikationen. Dafir ergibt sich eine
schnellere Konvergenz der Zielverteilung.

Aus der Stichprobenplanung stehen verschiedene Formeln zur Bestimmung
des Simulationsumfangs zur Verfigung. Allerdings fordern diese theoretischen
Abschatzungen in der Regel mehr Replikationen als tatsachlich zum Erreichen
der Konvergenz benotigt werden.

Detailwissen zum Simulationsumfang

Die Konfidenzintervalle zur Beschreibung der Exaktheit einer Simula-
tion kdnnen ebenfalls dazu benutzt werden, zu einer vorgegebenen
Genauigkeit ¢ die notwendige Anzahl an Replikationen einer Simula-
tion zu berechnen. Zunachst wird die notwendige Replikationsanzahl
N fUr die Simulation einer bekannten Verteilung, z. B. eines Expositi-
onsfaktors, beschrieben:

Zur Erreichung der relativen Genauigkeit ¢ beim Erwartungswert

( % <) muss gelten:

2
> o
Nz )

mit o, der Standardabweichung der Verteilung.

Um den KS-Abstand Dgs zwischen der simulierten und der theoreti-
schen Zielverteilung durch &€ zu begrenzen, wird folgende Anzahl be-

notigt:
2
N > (dl;aj
&

Konkret werden zur prozentgenauen Simulation der Werte einer Ver-
teilungsfunktion, d.h. mit einer Abweichung von maximal + 0,5 % in
95% (= 1 - a) der Simulationen, ca. 75 000 Replikationen durch diese
Abschatzung gefordert.
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Dieser hohe Simulationsumfang begriindet sich auch aus der umfas-
senden Forderung einer exakten Annaherung fur die gesamte Vertei-
lungsfunktion. Soll die Verteilungsfunktion F nur an einer festen Stel-
le, z. B. einem Referenzwert x, bestimmt werden, lautet die Formel:

N2 FO)-(1-F(x))

g .2

Hieraus kann ebenfalls eine Abschatzung des Simulationsumfangs
zur Bestimmung eines p-Quantils g, bzgl. des relativen Fehlers

Gp—dp

p

<& abgeleitet werden:

2
Z1_(V
N>p-(1-p).| — 72
>p-(1-p) [Qp'f(Qp)J

mit der Dichtefunktion f zur simulierten Verteilung.

Da die Verteilung flr die Zielvariable einer Simulation noch unbe-
kannt ist und erst per Simulation berechnet werden muss, sind an
Stelle der KenngroRen passende Schatzungen in die Formeln einzu-
setzen. Entsprechende Werte ergeben sich aus einer Sensitivitats-
rechnung (vgl. Kapitel 7) oder einer groben Simulation von begrenz-
tem Umfang.

Um die Konvergenz festzustellen, wird nach einer vorgegebenen Anzahl von
weiteren Replikationen gepruft, ob sich bei den interessierenden Kennzahlen
der Verteilung noch starke Veranderungen ergeben haben. Unterschreitet die
Veranderung, die nach zusatzlichen Replikationen eingetreten ist, eine zuvor
bestimmte Genauigkeit, wird die Simulation abgebrochen, andernfalls nochmals
erweitert. Somit muss neben dem Simulationsprogramm, der Startzahl und der
Anzahl der Replikationen auch das Abbruchkriterium zur korrekten Beschrei-
bung einer Simulation dokumentiert werden.

Zur Uberpriifung der Genauigkeit einer Simulationsrechnung sollten immer
mehrere Durchlaufe mit verschiedenen Startzahlen durchgefuhrt werden. Die
dabei auftretenden Unterschiede sind ein Mal fur die Rechengenauigkeit bei
den gewahlten Einstellungen. Ebenso ist es sinnvoll, den endgultigen Simulati-
onslauf eines Modells zum Abschluss nochmals mit deutlich erhéhter Anzahl an
Replikationen durchzuflihren, um die Zielverteilung auch in den Randbereichen
genau approximieren zu kdnnen.
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5.8.2 Werkzeuge

Sowohl die Erzeugung von Pseudozufallszahlen als auch ihre Transformation in
typische Verteilungen (wie z. B. in Log-logistische, Weibull-, Gamma- oder Log-
Normalverteilungen) setzen spezielle Algorithmen voraus, die mit Hilfe statisti-
scher Verfahren in ihrer Qualitat beurteilt werden mussen. Dieser Prozess ist fur
kommerzielle Software in der Regel durchgefihrt und dokumentiert, so dass
spezielle Simulationssoftware ein qualitatsgepriftes Werkzeug zur Durchfih-
rung von Simulationen darstellt. Als handhabbares Kriterium kann gelten, dass
der Hersteller in seiner Programm-Dokumentation die Algorithmen benennt und
auf entsprechende Untersuchungen in der Literatur hinweist.

Prinzipiell kbnnen die Software-Produkte in vier Gruppen unterteilt werden:
1. Tabellenkalkulationsprogramme
2. Statistik-Programmpakete
3. Simulations-Software
4. Anwendungssoftware der Expositionsmodellierung

Die einfachste Stufe bilden Tabellenkalkulationsprogramme (wie z. B. Microsoft
EXCEL), die sowohl Zufallszahlen als auch einfache Statistik-Funktionen zur
Auswertung der Zielverteilung zur Verfligung stellen. Allerdings bietet die Tabel-
lenoberflache nur eingeschrankte Moglichkeiten der Modellberechnung.

Das Gegenstuck bilden Statistik-Programmpakete (wie z. B. SAS, SPSS), die
neben einer erweiterten Auswahl von Auswertungsprozeduren im Allgemeinen
auch eine Programmiersprache zur freien Programmierung von Simulationsmo-
dellen integriert haben.

Von den meisten Anwendern wird allerdings ein Mittelweg gewunscht werden,
in dem alle wichtigen Expositionsmodelle umsetzbar und mit wenigen intuitiven
Befehlen programmierbar sind.

Aus diesem Grund bieten spezielle Simulations-Programme Hilfen fir die wich-
tigsten Schritte einer Simulationsrechnung an: fur die Definition der Verteilun-
gen der EinflussgréRen, fiir die Definition des Modells, fiir die Uberpriifung von
Konvergenz und Sensitivitat sowie der Darstellung und Auswertung der Zielver-
teilung. Unterschiede bestehen in der Art der Eingabe, die entweder in einer
Tabellenstruktur erfolgt (wie z. B. bei @RISK, Crystal Ball) oder mehr grafisch,
objektorientiert ist (wie z. B. bei ANALYTICA).

Grundlegend fur die Simulations-Software ist jedoch, dass sie unabhangig vom
Anwendungszusammenhang die Programmierung von Simulationsrechnungen
ermoglicht.

Einen anderen Weg beschreiten die Anwendungsprogramme der Expositions-
modellierung. Diese Programme orientieren sich jeweils an speziellen Anwen-
dungsfeldern (Medien, Szenarien o. &.) und bieten teilweise die verteilungsba-
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sierte Modellierung als eine Funktion an. Allerdings sind haufig die Expositi-
onsmodelle und Eingangsgrofien nicht frei wahlbar, sondern werden als Vor-
einstellungen vom Programm vorgeschlagen. Ebenso beschrankt sich die Dar-
stellung der Ergebnisse zum Teil auf verkirzte Angaben, bei denen z. B. nur
noch die Uberschreitung von vorgegebenen Referenzwerten ausgegeben wird.

Einen aktuellen Uberblick liber Software zur Modellierung von gesundheitlichen
Risiken bietet z. B. die Internetadresse: www.riskworld.com/SOFTWARE. Einen
Uberblick tber aktuelle Expositionsmodelle liefert US EPA (2001a).

5.8.3 Stichproben-basierte Simulationen

Wie zuvor im Abschnitt 5.4 beschrieben, kann es bei guter Datenlage vorkom-
men, dass die ublichen Verteilungsfamilien mit nur wenigen Parametern die
empirische Datenlage nicht genau genug beschreiben.

Die hauptsachlichen Griinde liegen in fehlender Stratifizierung und dem Auftre-
ten von Mischverteilungen mehrerer verschiedener Subpopulationen oder in
einer sehr guten Datenlage, die auch kleinere Unterschiede zu parametrischen
Verteilungen erkennen lasst.

In diesen Fallen sollte die Simulation an Hand der Stichprobe erfolgen. Aus den
vorhandenen Daten sollte jeweils zuféllig ein Individuum mit den entsprechen-
den Werten gezogen werden, um als Replikation in die Expositionsberechnung
einzuflielen. Man spricht hier von stichproben-basierten Simulationen, die sich
der empirischen Verteilung bzw. einer Gleichverteilung aus der laufenden
Nummer des Datensatzes bedienen.

Um hierbei die Haufung einzelner Werte zu vermeiden, kann mit Hilfe einer
Kernschatzung eine zusatzliche Stérung definiert werden, die die einzelnen
Werte leicht verschmiert, d. h. jeweils zufallig auf einer gewahlten Bandbreite
um den Wert der Beobachtung verteilt. Die optimale Bestimmung von Stérung
und Bandbreite ist das Konzept der Kernschatzung. Nachteilig an diesem Ver-
fahren ist jedoch, dass bei der Simulation der gesamte Datensatz (im Rechner)
zur Verfligung stehen muss.

Ein etwas einfacherer Ansatz ist es, die empirischen Quantile zur Annaherung
der unbekannten Verteilungsfunktion zu benutzen. Dafur reichen in der Regel
20 bis 100 Quantile aus. Viele Simulationsprogramme erlauben die direkte De-
finition von Verteilungen Uber beliebige Quantile. Allerdings sind noch zusatzli-
che Angaben zum Minimum oder Maximum notwendig. Diese Werte sollten aus
theoretischen Beschrankungen der Verteilung stammen. Sind solche Angaben
nicht bekannt oder ist die Verteilung unbeschrankt, kann man die konkreten
Werte nur bei sehr gro3en Stichproben (N > 4000) auf das Stichproben-
Minimum oder Maximum setzen. Besser ist es, mit Hilfe von zentraler Tendenz
und Streuung sehr unwahrscheinliche Randwerte zu bestimmen. Diese kdnnten
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z. B. die zentrale Tendenz ab- bzw. zuzlglich der 3- bis 10-fachen Standard-
abweichung sein:

min=X-c-S ; max=X+cC-S

mit 3 < ¢ <10 und den Bezeichnungen aus Tabelle 6.1.

584 Simulationen bei korrelierten Variablen

Das zweite gro3e Anwendungsfeld stichprobenbasierter Simulationen sind kor-
relierte Einflussvariablen. Da es nur wenige gebrauchliche, mehrdimensionale
Verteilungsfamilien gibt, die an einen Datensatz mit korrelierten Variablen an-
gepasst werden kdnnen, bietet die stichprobenbasierte Simulation hier eine Al-
ternative. Eine Glattung Uber Kernschatzer ist ebenfalls moglich.

Einfacher ist der Weg, die Korrelation Uber eine zusatzliche Variable aufzulo-
sen, die fur die Abhangigkeit der Einflussvariablen verantwortlich ist. Nach ent-
sprechender Kategorisierung der zusatzlichen Variablen kann von unabhangi-
gen Einflussvariablen ausgegangen werden. Dies ist der eigentliche Grund, wa-
rum Datensatze im Allgemeinen nach Geschlecht und Alter stratifiziert werden.

Liegt keine solche inhaltliche Begrindung vor, kdnnen die Variablen schrittwei-
se aufeinander bedingt, d.h. als Strata fur die nachfolgende Variable benutzt,
werden. Haufig lassen sich Korrelationen, die auf Grund aulierer Beschrankun-
gen - z. B. der Tageslange (24 Stunden) - entstehen, auch durch relative Be-
trachtungen auflésen bzw. vermindern.

Fir einzelne Themenfelder, wie z. B. im Ernahrungsverhalten, sind jedoch zu-
satzliche Auswertungen notwendig, um insbesondere spezielle Teilgruppen in
der Bevolkerung mit besonderem Ernahrungsverhalten (z. B. Vegetarier) identi-
fizieren und beschreiben zu kdnnen. Bei der Planung zukunftiger Erhebungen
sollten entsprechende Fragen zur Stratifizierung mit aufgenommen werden.

Die Bertcksichtigung des Einflusses von Korrelationen auf verteilungsbasierte
Expositionsmodelle ist bisher noch nicht zufrieden stellend gelost und stellt da-
her ein aktuelles und wichtiges Forschungsfeld dar.
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Die bisherigen Kapitel behandelten den Ablauf einer verteilungsbasierten Mo-
dellierung. Hierbei sind einzelfallbezogen Entscheidungen zu treffen, Daten-
quellen zu erschlieen, auszuwerten und Berechnungen durchzufihren. Viel-
fach wird dabei die Unubersichtlichkeit im Modellierungsprozess und die Abs-
traktheit der mathematischen Ausdriicke kritisiert. Zudem sind die Offentlichkeit
und die Administration zum Teil noch ungeubt im Umgang mit verteilungsba-
sierten bevolkerungsbezogenen Expositionsabschatzungen.

Der guten Darstellung der Modellierung, der Datengrundlagen und der Ergeb-
nisse kommt deshalb eine besondere Bedeutung zu. Dabei bietet insbesondere
das formalisierte Verfahren der verteilungsbasierten Expositionsmodellierung
die Mdglichkeit einer klar strukturierten, transparenten Darstellung aller Schritte,
da durch eine geeignete Ubersetzung der Informationen in quantitative Be-
schreibungen implizite Annahmen, Unsicherheiten und Zwischenresultate sicht-
bar gemacht werden kdnnen.

So kann ein RME-Wert, der in einer deterministischen Expositionsabschatzung
verwandt wird, direkt als Quantil der Verteilung des zugehdrigen Expositionsfak-
tors Ubersetzt und diskutiert werden. Im Fall einer verteilungsbasierten Exposi-
tionsmodellierung ist ebenfalls ein gegebener Referenzwert direkt mit der Ver-
teilung der ZielgroRe vergleichbar, so dass das faktische Schutzniveau differen-
zierter beurteilt werden kann als dies bei einer Punktschatzung maglich ware.

Im folgenden Abschnitt sollen Mdglichkeiten zur Darstellung und notwendige
Angaben zur vollstandigen Dokumentation eines bevolkerungsbezogenen Ex-
positionsmodells vorgestellt werden. Insbesondere soll auch auf Fallstricke hin-
gewiesen werden, die zu Problemen bei der offentlichen Darstellung fuhren
konnen. Gleichzeitig zeigt sich aber erneut das zusatzliche Potenzial, das diese
Methode flir eine Expositionsabschatzung bietet.

Dieses Kapitel greift einzelne Empfehlungen aus den vorangegangenen Kapi-
teln auf und folgt den Empfehlungen zur Guten Praxis verteilungsbasierter Ex-
positionsmodellierung (vgl. Kapitel 1).

6.1 Dokumentation der Problemstellung

Eine verteilungsbasierte Modellierung kann mit der Prognose zukunftiger oder
bislang nicht gemessener Expositionen, der Identifikation moglicher Praventi-
onsansatze oder der Erforschung von Zusammenhangen zwischen Expositions-
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faktoren und Exposition sehr unterschiedliche Ziele verfolgen. Gleichzeitig
bestimmen Vorgaben, wie Schutzgruppen, Schutzziele und das angestrebte
Schutzniveau, den weiteren Ablauf einer Modellierung und die Gultigkeit der
Ergebnisse. Zu Beginn jeder Dokumentation sollte deshalb die Fragestellung
und der aullere Rahmen, inklusive der mdglichen Konsequenzen, deutlich be-
schrieben werden, um Missverstandnisse und Fehlinterpretationen fruhzeitig zu
begrenzen.

Bei der bevdlkerungsbezogenen Modellierung kommt der Angabe der zu Grun-
de liegenden Population bzw. Grundgesamtheit eine wesentliche Bedeutung zu.
Neben der Angabe des betrachteten Teils der Bevolkerung und der begrinde-
ten Auswahl spezieller Schutzgruppen ist zu beschreiben, ob kurzfristige Expo-
sitionen betrachtet werden oder aggregierte Werte Uber langere Zeitraume —
eventuell sogar lebenslang — Verwendung finden. Dabei muss die Zielgroflie der
Expositionsmodellierung Aussagen zum Schutzziel und dem Schutzniveau er-
lauben. Dazu ist die frihzeitige Benennung von — soweit verfugbar — quantitati-
ven Referenzwerten zur Bewertung der modellierten Exposition sinnvoll.

Mit Hilfe des Szenarios ist zusatzlich zu beschreiben, in welchem Lebens- und
Handlungsrahmen eine maogliche Exposition betrachtet wird, ob eine vollstandi-
ge oder zusatzliche Exposition abgeschatzt werden soll und ob die Expositi-
onsmedien aus der Umwelt, von Verbraucherprodukten oder am Arbeitsplatz
eingezogen werden.

Eine mdoglichst prazise verbale Beschreibung der Ein- und Ausschlisse ver-
deutlicht, welche Personen mit welchen Handlungen in der Modellierung be-
rucksichtigt werden.

Mit der eindeutigen Beschreibung der variablen Umstande, die Teil der vertei-
lungsbasierten Modellierung sind, wird einerseits deutlich, dass verschiedene
Personen in der Modellierung berucksichtigt werden. Andererseits wird auch
deutlich, dass eine einfache Angabe einer Zahl oder einer Ja/Nein-Bewertung
nicht der Komplexitat der Problemstellung gerecht wird. Aussagen sind nur Uber
Anteile der betrachteten Population bzw. Umstande sinnvoll.

6.2 Dokumentation der Modellkomplexitat

Durch die erfolgte Eingrenzung der Problemstellung sollte zunachst auf die au-
Reren Rahmenbedingungen der Modellierung hingewiesen werden. Wesentli-
che Entscheidungen werden aber erst bei der konkreten Umsetzung in ein Mo-
dell getroffen. Das Modell sollte dabei so einfach wie moglich, aber auch nicht
einfacher sein. Es ist bei der Modelldefinition ein Optimum zwischen Modellver-
einfachung und Konstruktvaliditat zu finden.
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In der Darstellung dieses Prozesses bietet sich zunachst die Beschreibung aller
Zusammenhange in einem Wortmodell an, in dem mogliche Beziehungen zwi-
schen den Einflussgro3en und der Zielgrolie beschrieben werden und das auf
verstarkende oder abschwachende Effekte verweist.

An Hand dieses Wortmodells kann auch erortert werden, welche Abschichtun-
gen im Prozess notwendig sind, um spater in einer eventuell erforderlichen de-
taillierteren Analyse auch Subgruppen betrachten zu konnen. Gleichzeitig kann
inhaltlich das Niveau der Aggregation bei den Expositionsmedien festgelegt
werden, das mdglichst geringe Verluste an relevanter Information mit sich fuhrt.

Pfeildiagramme (vgl. Abbildung 3.5) bieten grafische Mdglichkeiten zur Visuali-
sierung dieser Wortmodelle. Sie kdnnen mit herkdmmlichen Graphik- oder Pra-
sentationscomputerprogrammen erstellt werden. Das spezielle Computerpro-
gramm Analytica® erlaubt zusatzlich, Teilmodelle — so genannte Module — zu-
sammenzufassen und so computerunterstutzt zwischen verschiedenen Detail-
lierungsgraden in der Darstellung zu wechseln.

Die Umsetzung der Wortmodelle in formale Gleichungen folgt in der Regel theo-
retischen Annahmen und wissenschaftlichen Konventionen. Wahrend das wis-
senschaftliche Review die exakte Formel zur Beurteilung der Modelldefinition
benétigt, sind fur die Offentlichkeit eher die Diskussion von alternativen Ansét-
zen und die Begrindung der speziellen Auswahl von Interesse.

Hilfreich ist es, die quantitativen Einflussgréfien im Modell weiter zu strukturie-
ren:

Expositionsfaktoren sind personengebundene Variablen, die Einfluss auf die
Hohe der Exposition haben. Dies sind z. B. Kontaktmdglichkeit, -haufigkeit und
-dauer zu der betrachteten Noxe. In ihren Werten kann sich ein Betroffener
wiederfinden, Ansatze fur potentiell risikobehaftetes Verhalten sehen und indi-
viduelle Praventionsmadglichkeiten finden. Die bevolkerungsbezogene Variation
wird durch empirische Daten erhoben und mittels ihrer statistischen Verteilung
beschrieben. Weitere empirische Gréflen, die variieren und erhoben werden,
sind Schadstoffkonzentrationen in den spezifischen Kontaktmedien (z. B. Was-
ser, Boden, Luft, Nahrung etc.) und allgemeine Umweltbedingungen etc.

Davon zu unterscheiden sind normative GrofRen, die als Konvention oder
Wertmalstab in die Modellierung einflie3en. Dies ist z. B. der bestimmungsge-
male Gebrauch von Verbraucherprodukten. Da hier Setzungen des Modellie-
rers einflielRen, sind diese GroRen mit ihren Quantifizierungen transparent zu
machen und zu diskutieren. Sie weisen aber keine Variation oder Unsicherheit
auf (Morgen und Henrion 1990).

Ebenso sind Naturkonstanten (z. B. Umrechnungen der Einheiten) und Indexva-
riablen (bei Abschichtungen etc.) konstante Grofden, die sich zwangslaufig aus
der Modellstruktur ergeben. Als letzte Form der quantitativen Einflussgrofden
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seien hier Entscheidungsgréfien erwahnt, die den Ablauf der Berechnungen
steuern. Dies sind zum Beispiel Konvergenzkriterien oder ahnliches. Sie sind
Teil der Modellstruktur und werden im Allgemeinen nur nach mathematischen
Kriterien beurteilt. Auch diese weisen keine Variation oder Unsicherheit auf.

Fir alle empirischen GrofRen sollten dabei die Quellen der Variation und der
Unsicherheit in der Erhebung beschrieben werden. Zur theoretischen Trennung
von Variation und Unsicherheit dient der Clarity-Test (Morgan und Henrion
1990), bei dem die zu messende GrofRe soweit in ihren Randbedingungen spe-
zifiziert wird, dass sie unter den Bedingungen umfassenden Wissens einen
konstanten Wert besitzt. Die verschiedenen Randbedingungen der Messungen
bilden die Grundgesamtheit fur die Variation, der Mangel an Wissen um die
konstante Grofie die Ursache der Unsicherheit.

In der Praxis sind bevolkerungsbezogene Variation und Unsicherheit nicht voll-
standig zu trennen. Die abschlieRende Zielverteilung bildet also sowohl die Va-
riation als auch die Unsicherheit ab. Fir eine bevolkerungsbezogene Interpreta-
tion der Verteilung ist es notwendig, dass die Variation innerhalb der Population
bzw. Grundgesamtheit die Unsicherheit bei der Erhebung deutlich Ubersteigt. Ist
dies nicht der Fall, so sollte das Ergebnis auch immer im Hinblick auf die vor-
handene Unsicherheit diskutiert werden.

Mit Hilfe von Screening-Methoden (vgl. Kapitel 7) kdnnen die Anteile einzelner
Pfade, Medien und EinflussgréRen an der mittleren Exposition und der Variation
der ZielgroRe abgeschatzt werden. Diese Berechnungen identifizieren zum ei-
nen wichtige Einflussgro3en, begriinden aber auch schon zu Beginn der Model-
lierung mogliche Vereinfachungen des Modells.

Ebenso kann mit Hilfe von CTE- und RME-Werten in der ersten Stufe eine de-
terministische Expositionsmodellierung erfolgen. Diese ist in der Regel tabella-
risch darstellbar und beschreibt eine mogliche Exposition unter wahrscheinli-
chen (im Sinne von durchschnittlichen) und extremen Auspragungen der Ein-
flussgroRen. In der Darstellung sollte aber der Eindruck vermieden werden,
dass es sich bei letzterem um eine maximale Exposition handelt. Das tatsachli-
che Schutzniveau bleibt bei einer deterministischen Expositionsmodellierung
unkontrolliert. Dennoch kann mit Hilfe dieser Abschatzung eine Entscheidung
getroffen werden, ob eine genauere Modellierung der Exposition mit Hilfe vertei-
lungsbasierter Modelle notwendig ist.

Die Modellbildung ist grundsatzlich ein iterativer Prozess, in dem stufenweise
die Modellstruktur erhoht wird, bis eine sachgerechte Losung fur die Problem-
stellung gefunden wurde. Es ist deshalb ratsam, schon frihzeitig das Expositi-
onsmodell mit den Entscheidern, aber auch den Betroffenen zu kommunizieren.
Klare Absprachen, welche Ergebnisse zur Beantwortung der Problemstellung
ausreichen und welche Ergebnisse detailliertere Modellierungen erfordern, sind
dabei anzustreben.
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6.3 Dokumentation der Eingangsdaten

Naturlich ist eine abgeleitete Verteilung stets nur so gut wie die zu Grunde lie-
gende Datenquelle. In der Dokumentation des Expositionsmodells sollte des-
halb auch eine Bewertung der Eingangsdaten vorgenommen werden.

Dabei sind sowohl die ausgewerteten Studien als auch die Beurteilungskriterien
zu beschreiben. Die Prifung sollte folgende Fragen beantworten:

1. Beschreiben die Daten den Expositionspfad adaquat?
2. Weisen die Daten die notwendige Prazision auf?

3. Reprasentieren die Daten die modellierte Population,
inklusive der geforderten Abschichtungen?

4. Beschreiben die Daten das korrekte Bezugsintervall?

Die Vor- und Nachteile der einzelnen Studien sollten diskutiert und die Auswahl
begrindet werden. Ein Schwerpunkt bildet dabei die Darstellung der internen
Validitat der Erhebungsinstrumente und der externen Validitat in Bezug auf die
Problemstellung (vgl. auch Kapitel 4). Liegen mehrere geeignete Datenquellen
vor, ist die getroffene Auswahl der Leitstudie zu begrinden. Bei Datenltucken
sind die notwendigen Hilfsannahmen oder Expertenurteile zu dokumentieren.
Mit Hilfe einer Sensitivitatsanalyse (Kapitel 7) sollte geprift werden, ob diese
EinflussgréRen mit schwacher empirischer Datengrundlage starken Einfluss auf
die ZielgroRe besitzen. Im diesem Fall ware eine neue Datenerhebung in Be-
tracht zu ziehen.

Neben den einzelnen Einflussvariablen sollte auch die Diskussion mdglicher
Zusammenhange, Korrelationen und Restriktionen zwischen den Groflen ge-
fuhrt werden. Sind entsprechende theoretische Ableitungen maoglich oder liegen
Auswertungen einzelner Datensatze bzgl. der Korrelationen vor, sind diese dar-
zustellen und ihre Berucksichtigung im Modell zu dokumentieren. Fehlen ent-
sprechende Informationen oder flielien diese nicht in das Expositionsmodell mit
ein, sollten die moglichen Auswirkungen auf die ZielgroRe beschrieben werden.

Es wird noch lange Zeit die Regel sein, dass nicht fur alle EinflussgroRen des
Modells empirische Datenquellen mit ausreichender Qualitat existieren oder
erhoben werden kdnnen. Deshalb flhrt die Datenlage haufig zu Modifikationen
des urspriinglichen Modells. Hierzu zahlen Anderungen in der betrachteten Po-
pulation oder Grundgesamtheit, in der Stratifizierung, im Bezugsintervall oder
bei der Aggregation der Expositionsmedien in den Pfaden. Ein Vergleich von
Soll- und Ist-Zustand der erforderlichen bzw. verfligbaren Eingangsgréf3en und
die Diskussion der Auswirkungen auf die Beantwortung der Problemstellung
sind zu fuhren.
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6.4  Darstellung der Berechnungen

Auch wenn die Berechnungen nur in einem wissenschaftlichen Review Uber-
pruft werden, sollte es zur guten Praxis gehdren, samtliche notwendigen Infor-
mationen zum Nachvollziehen aller Berechnungen in einem technischen Report
zu dokumentieren.

Dazu zahlen alle quantitativen Grofden mit vollstandiger Angabe ihrer Werte
oder Verteilungen, der exakte Algorithmus des Expositionsmodells und alle An-
gaben, die zur Durchfuhrung der Monte-Carlo-Simulation bendtigt werden, also
insbesondere auch die Software, die Startzahl (Seed), die Anzahl gezogener
Replikationen und der entsprechenden Konvergenzkriterien. Um die Informati-
onsmenge zu strukturieren, sollte hier auf tabellarische Darstellungen zurick-
gegriffen werden.

Wurden eigene statistische Auswertungen und Verteilungsanpassungen von
empirischen Daten durchgefihrt, sind diese ebenfalls in ihrer Methodik und mit
den zu Grunde liegenden Daten zu dokumentieren. Es sollte dabei zur Regel
werden, dass erhobene Daten nach Beendigung der Auswertungen der wissen-
schaftlichen Fachoffentlichkeit als Public Use File zur Verfligung gestellt wer-
den.

6.5 Darstellung von Verteilungen

In der bevolkerungsbezogenen Expositionsmodellierung hat die Darstellung von
Verteilungen eine besondere Bedeutung. Dabei treten Verteilungen bei allen
empirischen GrolRen — insbesondere den Expositionsfaktoren — und bei der
ZielgroRe auf.

Allerdings konnen nur theoretische Verteilungen Uber den Namen der Vertei-
lungsfamilie (z. B. Lognormal-, Gammaverteilung etc.) und die festgelegten Pa-
rameter dokumentiert werden (Tabelle 6.1). Insbesondere fur die Verteilung der
simulierten Zielgrofle reicht auch die Angabe von KenngrofRen (Tabellen 6.2,
6.3) nicht aus, da hier nur einzelne Aspekte der Verteilungen wiedergegeben
werden.
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Tabelle 6.1 Beschreibung von Verteilungen mittels ihrer Parameter
Korpergewicht deutscher, erwachsener Manner nach Alter [kg]
Altersgruppe [Jahre] Verteilung (BGS98, Xprob-Auswertung, Best fit)
von bis Typ Parameter
17 24 Loglogistisch a=10,912 b=76.131
25 34 Loglogistisch a=12,243 b=81,884
35 44 Lognormal m=4,435 s=0,156
45 54 Lognormal m=4,441 s=0,151
55 64 Loglogistisch a=12,405 b=83,908
65 79 Lognormal m=4,389 s=0,145

Datenquelle: BGS98, Xprob-Auswertung.

Tabelle 6.2 Beschreibung von Verteilungen mittels ihrer Kenngro3en
Korpergewicht deutscher, erwachsener Manner nach Alter
Alters- Lageparameter Variation Weitere KenngroRen
gruppe
von |bis |Median |Arithm. | Inter- Standard- | Schiefe | Anzahl |Mini- | Maxi-

Mittel quartil- | abwei- Beob. |mum  |mum

spanne | chung

[Jahre] [kal [kal [kal [kal [l [l [ka] [kal
17| 24 75,5 77,76 15,80 12,55| 1,35 383| 53,8 148,3
25| 34 81,6 82,85 15,30 13,01 0,55 632| 45,6 132,6
35| 44 84,2 85,36 17,60 13,78 0,84 714| 54,6 200,4
45| 54 85,1 85,88 17,10 12,83| 0,58 598 | 51,6 147,0
55| 64 84,8 84,91 15,20 12,17 0,90 676| 54,0 1541
65| 79 79,8 81,41 15,00 12,69| 0,84 434 | 55,0 137,5

Datenquelle: BGS98, Xprob-Auswertung.



134 Teil 1: Grundlagen

Tabelle 6.3 Beschreibung der empirischen Verteilung durch Quantile

Korpergewicht deutscher, erwachsener Manner nach Alter
Quantil Altersgruppe [Jahre]
17-24 25-34 35-44 45-54 55-64 65-79
(kg]

1% 55,5 59,2 60,4 60,2 59,2 59,7

5% 60,2 64,7 65,4 66,3 66,7 64,0
10 % 63,6 69,0 69,6 71,0 70,9 67,8
15 % 65,0 70,4 72,4 72,5 73,2 69,5
20 % 67,0 72,7 74,1 74,5 74,8 71,1
25 % 68,7 74,5 75,9 76,3 76,3 72,7
30 % 69,7 76,3 77,7 79,0 78,0 74,8
35 % 70,8 77,9 79,1 80,7 79,7 75,6
40 % 72,8 79,0 80,6 81,8 81,3 77,1
45 % 74,1 80,4 82,2 83,4 83,0 78,0
50 % 75,5 81,6 84,2 85,1 84,8 79,8
55 % 77,4 82,8 85,5 86,0 85,5 81,2
60 % 79,4 85,0 87,1 88,0 86,7 82,3
65 % 80,6 86,5 89,0 89,2 88,1 84,9
70 % 82,8 88,0 90,5 91,0 89,4 86,1
75 % 84,5 89,8 93,5 93,4 91,5 87,7
80 % 86,9 92,1 96,6 96,1 93,5 92,0
85 % 90,0 94,9 99,8 99,3 96,2 94,3
90 % 95,5 98,9 102,8 103,4 101,1 97,3
95 % 100,9 103,5 109,8 108,9 106,9 102,4
99 % 126,4 117,9 121,4 119,4 127,4 114,0

Datenquelle: BGS98, Xprob-Auswertung.

Die grafischen Darstellungen der Verteilungsfunktion und Dichte gleichen die-
sen Mangel aus und bieten gleichzeitig ein leicht zu kommunizierendes Werk-
zeug. Burmaster (1997) empfiehlt, beide Grafiken mit identischer x-Achse un-
tereinander zu zeichnen und das arithmetische Mittel besonders zu kennzeich-
nen (Abbildung 6.1). Wahrend die Dichtefunktion Informationen zur Form
(symmetrisch, schief), Lage (Modus, Median und Erwartungswert) und Variation
der Verteilung liefert, lassen sich an der Verteilungsfunktion leicht Quantile (inkl.
dem Median und der Interquartilabstand) ablesen. Bei simulierten Daten ist an
Stelle der Dichte ein Histogramm (Abbildung 6.2) zu bevorzugen. Von einer
Glattung der Dichtekurven, wie sie einige Softwarepakete anbieten, ist im All-
gemeinen abzuraten, da selten das mathematisch korrekte Verfahren der Dich-
teschatzung benutzt wird und so fehlerhafte Darstellungen vorkommen kdnnen.
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Abbildung 6.1 Visualisierung von Verteilungen:
A: Dichtefunktion, B: Verteilungsfunktion
mit Darstellung des arithmetischen Mittelwertes

Dichte

Verteilungsfunktion

0.04

0.03 1

0.02 1

0.01

0.00

1.00

0.75

e
o
S

0.25 1

0.00

Korpergewicht deutscher, erwachsener Manner im Alter von 45-54 Jahren

120

Arithm. Mittel:
85.88 kg
40 50 60 70 80 90 100 110
Gewicht [kg]
Arithm. Mittel:

85.88 kg

40

50

Datenquelle:

60 70 80
Gewicht [kg]

BGS98, Xprob-Auswertung.

90 100

110

120



136 Teil 1: Grundlagen

Abbildung 6.2 Darstellung empirischer Daten (fiktives Beispiel)
A: Dichtefunktionen, B: Verteilungsfunktionen
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Abbildung 6.3 Vergleich mehrerer Verteilungen:
A: Dichtefunktionen, B: Verteilungsfunktionen
Korpergewicht deutscher erwachsener Manner nach Alter
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Der Vergleich verschiedener Verteilungen an Hand mehrerer Dichte- und Ver-
teilungsfunktionen in einer Grafik ist schwierig und bedarf einiger Ubung (Abbil-
dung 6.3). Hier hat sich die Reduktion auf die grafische Darstellung einiger
KenngrofRen, insbesondere des Minimums, des 25%-, 50%-, 75%-Quantils und
des Maximums in Form eines Box-Plots bewahrt (Abbildung 6.4). Wahrend die
aulderen Markierungen die Spannweite darstellen, gibt der Kasten (engl. Box)
die Interquartilabstand wieder. Im Kasten ist der Median einen waagerechten
Balken markiert. Uber die Lange der duBeren Markierungen (,Schnurrhaare,
engl. whiskers) gibt es verschiedene Definitionen. Eine gangige Variante be-
steht darin, dass die Lange der Whiskers maximal das 1,5-fache des Interquar-
tilabstandes betragt. Bei groRen Stichproben ist es auch Ublich, das Mini- und
Maximum durch das 5%- und 95%-Quantil zu ersetzen und die extremen Beo-
bachtungen mit zusatzlichen Punkte einzuzeichnen. Eine Erlauterung der aulie-
ren Markierungen ist bei Verwendung von Boxplots deshalb empfehlenswert.

Abbildung 6.4 Beispiel fur Boxplots:
Korpergewicht deutscher erwachsener Manner nach Alter
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©
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Datenquelle: BGS98, Xprob-Auswertung.
Die Spannweiten bilden das 5%-Quantil und 95%-Quantil der jeweiligen Verteilung ab.
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Fir die wissenschaftliche Dokumentation sollten alle wichtigen Kenngréfen und
Parameter aber auch tabellarisch aufgefuhrt sein. Basieren die Verteilungen auf
Schatzungen aus einer Stichprobe, gibt die Stichprobengroe einen Hinweis
auf die Genauigkeit der geschatzten Werte. Besser ist es jedoch, die Konfidenz-
intervalle der geschatzten Parameter und Kenngréf3en anzugeben.

6.6 Individualisierung der Ergebnisse

Bei der Kommunikation mit Betroffenen gewinnt die Individualisierung der Er-
gebnisse an Bedeutung. Da viele Expositionsfaktoren mit Hilfe von Fragebdgen
oder computergestutzten Interviews erhoben wurden, besteht die Mdglichkeit,
diese Angaben bei betroffenen Personen ebenfalls mit geringem Aufwand zu
ermitteln oder zumindest grob abzuschatzen. Wird dieser Wert in die jeweilige
Verteilungsfunktion eingesetzt (vgl. Abbildung 6.1 unten), zeigt sich auf der y-
Achse die Stellung des Individuums in der Population und weist auf ,sichere®,
durchschnittliche oder extreme Umstande beim betrachteten Expositionsfaktor
hin. Ein deterministisches Modell, das mit den individuellen Angaben gerechnet
wird, erlaubt die gleiche Aussage jetzt fur die Verteilung der ZielgroRe (Exposi-
tion). Prinzipiell fuhrt das Individuum dabei denselben Prozess aus, den der
Computer mit einer simulierten Replikation der Eingangsgréen vornimmt. Da-
mit erhalt der zunachst undurchsichtige Prozess der Monte-Carlo-Simulation
auch eine fir die Offentlichkeit geeignete Form der Darstellung.

In Abbildung 6.5 ist dieser Vorgang beispielhaft dargestellt fir ein Kind, welches
einen durchschnittlichen Nahrungsverzehr (IR) von 1,14 kg pro Tag und ein re-
lativ geringes Korpergewicht (BW) von 9,7 kg hat. Bei einer uberdurchschnittli-
chen Kontamination der Nahrung (C) mit dem Schadstoff X in Hohe von
4.9 ug/kg, wurde das fur dieses Kind eine tagliche Exposition von 0,58 ug/kg-d
bedeuten.
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Abbildung 6.5 Exemplarische Darstellung
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7 Sensitivitats- und Unsicherheitsanalyse
Olaf Mosbach-Schulz

Das gestufte Herangehen in der Expositionsmodellierung beinhaltet eine immer
weitere Verfeinerung der betrachteten Szenarien, das meint insbesondere eine
genauere Einteilung der Expositionspfade, der Abschichtungen, der Nutzung
von Datenquellen und von komplexeren Auswertungsverfahren oder Modellglei-
chungen. Dieses geschichtete Vorgehen (engl. ,tiered approach®) soll eine fach-
lich angemessene, nachvollziehbare, strukturierte und effiziente Vorgehenswei-
se bei Expositionsabschatzungen gewahrleisten.

Die schrittweise Differenzierung und Verfeinerung des Modellierungsprozesses
wird abgebrochen, wenn die Fragestellung der Expositionsanalyse (das Mana-
gementproblem) bezogen auf die Absicherung des Schutzzieles in der zu
schitzenden Bevolkerungsgruppe, unter Einhaltung einer vorgegebenen Ge-
nauigkeit, beantwortet wurde.

Muss die Modellierung hingegen weiter verfeinert werden, gebietet es der effek-
tive Einsatz der Ressourcen, insbesondere die Bestandteile des Modells genau-
er auszuflhren, mit deren Hilfe zusatzliches Wissen Uber die Zielgrolie erbracht
werden kann. Dies sind zum einen zusatzliche Informationen Gber Modellvariab-
len, die groRen Einfluss auf die ZielgroRe besitzen, und zum anderen Modellva-
riablen, die bislang nur mit erheblicher Unsicherheit bestimmt werden konnten.

Zur Prufung sollte deshalb zu Beginn einer Expositionsabschatzung ein Scree-
ning der Einflussstarke der einzelnen Expositionsfaktoren auf das Endergebnis
durchgefuhrt werden.

Ein Screening versucht den Einfluss der einzelnen Expositionsfaktoren und
sonstigen quantitativen Annahmen der Modellierung auf die Zielgroflie (z. B. die
Gesamtexposition Expoges) zu bestimmen. Es setzt in der Regel vor der eigent-
lichen Datenerhebung und Simulation an, um unndétigen Aufwand zu vermeiden.
Dazu werden die Anteile berechnet, die der einzelne Pfad an der zentralen Ten-
denz oder der Variation der Zielgroflie besitzt. Im Allgemeinen wird es erforder-
lich sein, die Komplexitat der Modellgleichung dabei zu reduzieren. Die Ublichen
Verfahren benutzen dazu verschiedene Linearisierungen des Modells.

141
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7.1  Screening der Pfade

Haufig bestehen Expositionsmodelle aus einer Summation der Eintrage mehre-
rer Pfade Expoprag-=i, SO dass hier eine einfache Struktur vorliegt:

EXPOGes = Eges(X1:-Xn) = X Ei(Xq..Xi) = Y EXPOpraq.i
alle Pfade:i alle Pfade:i
EXpoges ZielgroRe: Gesamtexposition
Eces(X1,---,Xn) Zielgrole als Funktion der Einflussvariablen
X1, +eey Xn Einflussvariablen
Ei(X1,..-,Xn) pfadspezifische Exposition Uber den Pfad i

als Funktion der Einflussvariablen

i Index der verschiedenen Pfade,
z. B. oral, inhalativ, dermal

EXpopiad=i pfadspezifische Exposition Uber den Pfad i

die grundsatzlich zu folgendem Anteil des k-ten Pfades fuhrt:

Anteil, = —EEX)‘:;:GM
Anteilg Anteil des Pfades k an der Gesamtexposition
EXpOpfad=k pfadspezifische Exposition Uber den Pfad k
EXpOGes Gesamtexposition Uber alle Pfade

Beim Screening der Pfade wird zunachst der Anteil an der mittleren Gesamtex-
position (zentralen Tendenz der ZielgroRe) bestimmt, der auf einen bestimmten
Pfad zurtckgeflihrt werden kann. Besteht das Modell aus einer Summe Uber
verschiedene Pfade, ist das Verhaltnis vom mittleren Eintrag Uber einen spezifi-
schen Pfad zur mittleren Gesamtexposition ein geeignetes Mal3 fur den jeweili-
gen Anteil bzw. die Bedeutung des Pfades.

Pfade mit einem hohen Anteil an der mittleren Gesamtexposition bedurfen einer
genauen Modellierung ihrer zentralen Tendenz bzw. ausfuhrlichen Diskussion
ihrer systematischen Fehler. Hingegen konnen Pfade mit vernachlassigbarem
Anteil ganz aus der Modellierung gestrichen werden, wenn sie auch unter Be-
rucksichtigung der zu erwartenden Variationsbreite (bei unglinstigen Annahmen)
keinen nennenswerten Beitrag zur Gesamtexposition leisten. Zur Prufung un-
gunstiger Annahmen dienen ,Was ... Wenn ...-Analysen®.
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Detailwissen zum Screening der Pfade

Beim Screening der Pfade wird fur jeden Expositionsfaktor x, des

Modells ein Schatzer fur seine mittlere Tendenz (CTE) xr%TEeinge—

setzt. Dies konnte z. B. das arithmetische (AM), das geometrische
Mittel (GM) oder der Median (qos0) der Verteilung sein. (Berechnun-
gen siehe Tabelle 5.1)

Die mittlere Exposition Uber den k-ten Pfad wird Uber den Punkt-
schatzer approximiert:

CTE  _ CTE CTE
Expopf‘,ﬂd:k_Ek(x1 yers X )

7 n
mit

CTE

EXPOpqg_« CTE-Punktschatzung der Exposition Uber Pfad k

Ek(X1,...,Xn) pfadspezifische Exposition Uber den Pfad k

als Funktion der Einflussvariablen
x7'E,...,xSF CTE-Werte der Einflussvariablen

n

Der Anteil eines Pfades ergibt sich als Verhaltnis von mittlerer Exposi-
tion Uber den k-ten Pfad Ex zur mittleren Gesamtexposition Eges:

CTE  CTE CTE
AnteilCTE = Ek(X1 oo X ) __ EXpopfad-k
CTE  CIE CTE
EGes(X1 oo Xy > EXpoppag-i
alle Pfade:i

mit zusatzlichen Bezeichnungen

AnteilS’®  Anteil des Pfades k an der Gesamtexposition

Eges(X1,..-,.Xn) Gesamtexposition Uber den Pfad k
als Funktion der Einflussvariablen

i Index Uber alle Pfade
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7.2 Was ... Wenn ...-Analysen

Eine schnelle Mdglichkeit, den Einfluss einzelner Variablen oder der Modellglei-
chung auf die Abschatzung der Zielgrélie zu berechnen, bietet in deterministi-
schen Modellen die sogenannte ,Was ... Wenn ...-Analyse®. Hierbei wird jeweils
eine Grolle in der Punktschatzung mit mittleren Werten (zentrale Tendenzen)
variiert und die Veranderung der Zielgrof3e beobachtet.

Zu unterscheiden ist, ob die zu betrachtende Einflussgroe

e um eine absolute Einheit:
Erhéhung/Verminderung um eine Einheit, z. B. £ 1 kg Kdrpergewicht

e um eine relative Veranderung:
Erhdhung/Verminderung um einen relativen Anteil, z. B. £ 20%

e um eine standardisierte Veranderung:
Erhéhung/Verminderung um ein Vielfaches der Standardabweichung
in der Bevdlkerung, z. B. + 2¢

verandert wird

e oder auf ein extremes Quantil der Verteilung:
1%-, 5%-, 95%-, 99%-Quantil
gesetzt wird. Liegen Informationen zur Variation der Einflussgrofe in der Beval-
kerung vor, ist die standardisierte Veranderung den anderen Ansatzen vorzu-
ziehen. Die Wahl von Quantilen entspricht der Annahme eines RME-Wertes fur

eine Einflussvariable. Eine absolute Erhdhung/Verminderung ist nur dann zu
betrachten, wenn die resultierende Veranderung pro Einheit, d.h.

Veranderung Zielgrolde
Einheit Einflussgrof3e

eine interpretierbare Grole darstellt, z. B. Expositionserhéhung pro zusatzlicher
Stunde Téatigkeit.

Werden alle Einflussgrof3en gleichmalig verandert, so kdnnen die resultieren-
den Veranderungen als Mal der Einflussstarke dienen.

Sollen allerdings auch Kombinationen von Veranderungen mehrerer Einflussva-
riablen betrachtet werden, so wird die Anzahl der notwendigen ,Was ...
Wenn ...-Analysen® schnell unpraktikabel, da pro Variable die drei Zustande
Verminderung, mittlerer Wert und Erhdhung betrachtet werden muissen. Bei K
Variablen ergeben sich daraus 3X zu betrachtende Kombinationen.
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Detailwissen zur ,Was ... Wenn ...-Analyse” fur Pfade

Zur Prufung, ob die Bedeutung eines Pfades unter extremen Bedin-
gungen stark anwachst, wird Pfad fur Pfad jeweils eine Variable bzw.
alle zugehorigen Variablen eines Pfades auf einen sachgerecht un-

gunstigen Wert (RME) xﬁMEgesetzt:

RME B CTE RME CTE)
EXpOPfad=k,Eianuss=m_Ek(x1 e Xm e X

mit
EXPOftg«cinfissm  RME-Punktschatzung

der Exposition Uber Pfad k bei Erhéhung
/ Verminderung der Einflussvariable m

Ek(X1,...,Xn) pfadspezifische Exposition Uber den Pfad k
als Funktion der Einflussvariablen

X7, XCTE CTE-Werte der Einflussvariablen

xRME RME-Wert der Einflussvariablen xn,

bzw. bei extremer Exposition Uber den k-ten Pfad:

Expogggzk = Ek(x1RME,...,X§ME)
mit
Expof . RME-Punktschatzung der Exposition tber Pfad k
Ek(X1,...,Xn) pfadspezifische Exposition Uber den Pfad k
als Funktion der Einflussvariablen

x{VE, .. xR RME-Werte der Einflussvariablen

7

und erneut sein Anteil berechnet:

RME RME RME

Ek(x1 yees Xp ): EXpopig-«
K=RME RME CTE

EXPOges EXPOpiq-k + z EXPOpiag-i

Pfade:izk
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mit zusatzlichen Bezeichnungen

ExpoltMe Gesamtexposition mit RME-Punktschéatzung fur Pfad k
Expogiy_, CTE-Punktschatzung der Exposition Gber Pfad k

i Index Uber alle Pfade

Ein weiterer wichtiger Einsatz der ,Was ... Wenn ...-Analysen” ist die Berech-
nung und der Vergleich von unterschiedlichen Modellgleichungen.

7.3  Screening der Variation

Verteilungsbasierte Modelle betrachten insbesondere auch die Variation der
Exposition innerhalb der Bevolkerung. Deshalb wird in einem zweiten Schritt die
Gesamtvariation der Zielgréfie auf die im Modell verbliebenen Einflussvariablen
zurtckgefiihrt. Im Gegensatz zur Beurteilung der Pfade geht es nicht darum ein-
zelne Einflussvariable auszuschliel3en. Vielmehr soll gepriuft werden, ob es not-
wendig ist, die Verteilung der Einflussvariablen genau zu modellieren. Fur ein
Screening bietet sich eine grobe Linearisierung des Expositionsmodells mit Hilfe
der Gaul¥’schen Fehlerrechnung an, bei der die Funktion Uber die Summe der
(partiellen) Ableitungen nach den einzelnen Einflussvariablen ersetzt wird.

Detailwissen zum Screening der Variation

FUr das Screening der Variation wird die ZielgroRe — dies ist in die-
sem Fall die Gesamtexposition EXpoges:

EXpoGes: EGes(X%---’Xn)
mit
EXpoges ZielgrofRe: Gesamtexposition

Eges(X1,...,Xn) Zielgrofde als Funktion der Einflussvariablen
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um einen zentralen Wert:

ExpoSTE . —E, (XCTE CTE)

Pfad=k 1 oXn
mit

CTE

EXPOpiq_« CTE-Punktschatzung der Exposition Uber Pfad k

Ek(X1,...,Xn) pfadspezifische Exposition Uber den Pfad k
als Funktion der Einflussvariablen

x7TE,...,xSF  CTE-Werte der Einflussvariablen

7N

linearisiert:

J0EXpo
EXpoges ~ EXpogelz-sE + 2 CEXP0Ges '(Xj - X'CTE)

Einflasse:j  OXj (X1CTE XCTE)
e XS

mit zusatzlichen Bezeichnungen:

EXpOg.s Gesamtexposition
Expodle CTE-Punktschatzung der Gesamtexposition
% Partielle Ableitung der Gesamtexposition
X .
J
nach der j-ten Einflussvariable
Xqsee0n X Einflussvariablen

j Index der Einflussvariablen
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Unter der Annahme unabhangiger Einflusse j ergibt sich folgende

Zerlegung der Variation der ZielgroRe:

Var(Expog,, )~ . {%

Einflisse: j axj

-Std(xj)Jz

(X$TE’“”XiCTE)
mit

Var(Expog,,) Varianz der Gesamtexposition

% Partielle Ableitung der Gesamtexposition
X .
J

nach der j-ten Einflussvariablen
Std(x;) Streuung der j-ten Einflussvariablen
Xiyeoor X, Einflussvariablen
j Index der Einflussvariablen

Dabei werden die (partiellen) Ableitungen der Zielgrofie an der Stelle
der mittleren Tendenz (CTE) ausgewertet, wahrend die Variation der
Einfliusse Uber geeignete Streuungsmale (Standardabweichung SD,
halber Interquartilabstand IQR/2; Berechnungen vgl. Tabelle 5.1) be-
schrieben wird.

FUr ein Screening werden also nur sehr grobe Informationen Uber die
einzelnen Einflussvariablen bendtigt, dies sind die zentrale Tendenz
und die Streuung. Fur Expositionsfaktoren wird die Streuung haupt-
sachlich die reale Variation in der Bevolkerung beschreiben. Zusatz-
lich kann aber auch die Unsicherheit bei der Bestimmung mit berlck-
sichtigt werden. Diese ist insbesondere fur weitere quantitative Mo-
dellkonstanten, wie Konzentrationen, Transferraten etc., von Bedeu-
tung.
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Wieder bilden die Anteile der einzelnen Variablen x, ein Mal} fiir den
Einfluss auf die Variation der Zielgrofe:

OEXPOg,
OX,,

2
-Std(x,, )}

(Xg:TE"”’XiCTE)

Var(Expog,.)

Anteil

Einfluss=m —

mit zusatzlichen Bezeichnungen:

Anteilginfiuss=m  Anteil der m-ten Einflussvariablen
an der Variation der Gesamtexposition

Die partiellen Ableitungen sind in vielen Expositionsmodellen einfach
zu berechnen, insbesondere wenn eine multilineare Modellgleichung

vorliegt, z. B.
Expoges =BG+ D ' C; -1V, -ﬁ-EF-ED-%

Pfade:i

mit

EXpOg.s Gesamtexposition

BG Hintergrundbelastung

I Index der Pfade

Ci Konzentration des Mediums im i-ten Pfad

Ui Aufnahmemenge des Expositionsmediums

im i-ten Pfad

o Reziprokes Korpergewicht

EF Expositionshaufigkeit

ED Expositionsdauer bezogen auf das Bezugsintervall

A Reziprokes Bezugsintervall

Als Faustregel gilt dann: Ist der Anteil eines Einflussfaktors auf die Variation
sehr grof3, wird fur die Modellierung eine Datengrundlage in entsprechend guter
Qualitat bendtigt.
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Um die Richtigkeit und Guiltigkeit der Gesamtbetrachtung zu gewahrleisten,

e maussen die entsprechenden Expositionspfade vollstandig und korrekt er-
fasst werden,

e mussen die Messungen eine ausreichende Prazision aufweisen,

e muss die betrachtete Population in einem hohen Mal} reprasentativ ab-
gebildet werden,

e muss das Bezugsintervall der Messungen passend zum interessierenden
Risiko sein, d.h. kurze Bezugszeitraume bei der Abschatzung akuter Ri-
siken und lange Bezugszeitraume bei Risiken chronischer Gesundheits-
gefahren, und

e muss auch die Anpassung einer theoretischen Verteilung die empirischen
Grundlagen korrekt wiedergeben.

Hierbei gilt auch, dass flr die kritischen Variablen die Prazision hoch sein muss
und dass mdgliche temporare und raumliche Schwankungen korrekt abzubilden
sind.

Umgekehrt kann die Variation bzw. die Verteilung bei Einflussen mit geringem
Anteil an der Gesamtvariation eher grob und vereinfacht modelliert werden. Fur
Einflisse mit verschwindendem Anteil an der Gesamtvariation reicht ein Punkt-
schatzer zur Modellierung der zentralen Tendenz véllig aus.

Am Ende eines Screenings steht also die Beurteilung, ob die bisher gesammel-
ten empirischen Grundlagen fur die Modellierung ausreichen. Hieraus ergibt sich
auch, ob und welche weitere Datenerhebungen zur Beschreibung der zu erwar-
tenden zentralen Tendenz und zur Variation empfohlen werden.

7.4  Qualitative Beschreibung der Unsicherheit

Eine systematische Beschreibung und Diskussion der im Modell verbliebenen
Unsicherheit gehort zu jeder wissenschaftlichen Auswertung. Bei einer Expositi-
onsmodellierung kann diese aber an Hand einfacher Fragen und Kriterien sys-
tematisiert werden. Dadurch wird es moglich, die Unsicherheit den einzelnen
Schritten des Modellierungsprozesses und / oder den einzelnen Modellvariablen
im Expositionsmodell zuzuordnen. FiUr den Prozess der Modellverfeinerung
werden so Ungenauigkeiten und Datenllcken besser sichtbar, die in einer nach-
folgenden Verfeinerung zu beheben sind. Die EFSA (2006) unterscheidet fol-
gende funf Bestandteile der Expositionsmodellierung, in denen Unsicherheiten
gepruft und beschrieben werden sollten (Tabelle 7.1).
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Tabelle 7.1 Modellbestandteile und Arten der Unsicherheit

Bestandteil Arten der Unsicherheit
der Modellierung

Schutzgruppen, Mehrdeutige oder unprazise Beschreibung
-ziele oder -niveau
Expositionsszenario: Wissenschaftlicher Dissens

- Schadstoffe

- Emittenten Extrapolation

- Expositionspfade

- Expositionsereignisse

- Aktivitaten Fehlende Expositionsfade oder Einflussvariable

- Raumliche- und
zeitliche Informationen

- Mikromodellierung Mehrdeutige oder unprazise Beschreibung
Expositionsmodell: Wissenschaftlicher Dissens

- Modellannahmen :

- Abhangigkeiten Modellstruktur / Modellbeziehungen

- Modellstruktur Extrapolation
- Modellgleichungen

Fehlende Expositionsfade oder Einflussvariable

Mehrdeutige oder unprazise Beschreibung

Einflussvariable: Default-Werte
- jede Variable ist
separat zu betrachten

Wissenschaftlicher Dissens

Experteneinschatzungen

Datenquelle / Stichprobenfehler

Messfehler / Aktualitat

Extrapolation / Aggregation

Beschreibung der Verteilung / Auswertung

Korrelationen mit anderen Variablen

Mehrdeutige oder unprazise Beschreibung

Auswertung Unpassend fir die Zielsetzung
und Berechnungen:
- Modellimplementierung
- Rechenalgorithmen
- Simulationsmethoden

Auswertungsfehler

Dokumentationsfehler
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In einer qualitativen Analyse sollten alle Bestandteile auf ein mégliches Auftre-
ten von Unsicherheit untersucht werden. Die Unsicherheiten sind dabei mog-
lichst treffend verbal zu beschreiben. Gleichzeitig sollte fur jede Quelle von Un-
sicherheit eine Einschatzung des moglichen Effekts auf die ZielgroRe — die Ge-
samtexposition — in groben Kategorien erfolgen. Hierbei ist die Richtung des
Effektes: Uberschatzung (+), Unterschatzung (-) bzw. unbestimmter Effekt (+/-)
auf die Abschatzung der Gesamtexposition und deren erwartete Starke (z. B.
schwach, mittel, stark oder nicht anwendbar) zu beschreiben. Letzteres hangt
einerseits von der Einflussstarke des mit Unsicherheit behafteten Modellbe-
standteils ab und andererseits von der Grolke der Unsicherheit selbst. Dabei ist
die GroRRe der Unsicherheit auch in Beziehung zur GroRRe der Variation in der
Bevolkerung zu setzen. Eine weitere Charakterisierung der Starke der Unsi-
cherheit von Wissen geben van der Sluijs et al. (zitiert nach WHO/IPCS 2006) in
Tabelle 7.2. Hier wird die Starke auf den funf Skalen: Prazision, Zuverlassigkeit,
Plausibilitat, wissenschaftlicher Konsens und Qualitat bewertet.

Tabelle 7.2 Qualitative Beurteilung von Wissen

Geringe Mittlere Hohe
Unsicherheit Unsicherheit Unsicherheit
Richtigkeit Erwartetes Resultat Unerwartetes
Resultat teilweise erwartet Resultat
Zuverlassigkeit | Beste verflgbare Begrenzte Keine
Praxis Zuverlassigkeit Zuverlassigkeit
Plausibilitat Plausibel Akzeptabel Fiktiv,
spekulativ
Wissenschatftlicher Allgemeiner Unabhangige Kein
Konsens wiss. Konsens wiss. Meinung wiss. Konsens
Qualitat | Qualitédt umfassend Qualitat teilweise | Keine Information
bestatigt bestatigt Uber Qualitat

(nach van der Sluijs et al., zitiert nach /WHO/IPCS(2006))

Ist eine grobe Quantifizierung der Unsicherheit moglich, kénnen entsprechend
der ,Was ... Wenn ...-Analysen® aus Abschnitt 7.2 auch quantitative Auswirkun-
gen auf die ZielgroRe ermittelt werden. Bei der Dokumentation muss allerdings
genau beschrieben werden, welche Einflussvariablen die Variation und / oder
die Unsicherheit berucksichtigen.
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7.5 Quantitative Beschreibung der Unsicherheit

Die verteilungsbasierte Modellierung erlaubt neben der Betrachtung der Variati-
on innerhalb einer Population bzw. Grundgesamtheit auch die Modellierung der
Unsicherheit. Allerdings sollten beide Prozesse so weit wie moglich von einan-
der getrennt ablaufen, da sie unterschiedliche Fragestellungen beantworten.
Wahrend die bisherige probabilistische Expositionsmodellierung zunachst zur
Beschreibung einer realen Situation dient und dazu die Variation modelliert,
fragt die Unsicherheitsanalyse nach der Genauigkeit des Instruments (Modells)
und untersucht die Unsicherheit. Hoffmann und Hammonds (1994) sprechen
von einer zweidimensionalen Analyse mit der ersten Dimension, der Variation,
und der zweiten Dimension, der Unsicherheit.

Die Durchfuhrung von quantitativen Unsicherheitsanalysen erfordert in der Re-
gel einen deutlich erhéhten Aufwand an Berechnungen und wird deshalb nicht
zu den Regelanwendungen gehoren. Im folgenden Abschnitt sollen deshalb
auch nur die Prinzipien vorgestellt werden.

Die Sensitivitatsanalyse versucht ahnlich dem Screening (vgl. Abschnitt 7.2) in
verteilungsbasierten Modellen folgende Fragen zu klaren:

e Welcher Anteil an der Variation der Zielgréfde wird durch
die Variation einer EingangsgrofRe verursacht?

e \Welches ist die bedeutendste Variable fur die Variation
der Zielgrole?

Aus dieser Kenntnis lassen sich anschlielend auch wirkungsvolle praventive
MaRnahmen ableiten. Im Gegensatz zum Screening handelt es sich hierbei um
eine Auswertung nach Abschluss einer Modellierung, die Aussagen uUber die
Bedeutung der einzelnen Einflussvariablen ergibt. Zu diesem Zeitpunkt des Mo-
dellierungsprozesses sollte die gesamte Modellinformation, inklusive einer Mon-
te-Carlo-Simulation, zur Verfligung stehen.

Als Ansatzpunkt wird versucht, die Variation der Gesamtexposition EXpoges auf
die einzelnen Eingangsvariablen xq, aufzuteilen. Dazu wird an Stelle der eventu-
ell komplexen Modellgleichung wieder eine Approximation benutzt. Als Hilfsmit-
tel gilt die Linearisierung des Modells.

Bei globalen oder simulationsbasierten Sensitivitatsmalien wird an die simulierte
Zielgrole jeweils eine lineare Funktion per Regression angepasst.

Bei der multiplen Regression (vgl. Erganzung Seite 29) werden dazu alle Ein-
gangsvariablen als unabhangige Groflen und die Zielvariable als abhangige
GrolRe betrachtet und so der optimale lineare Zusammenhang bestimmt. Die
Gite der Anpassung kann mit Hilfe des BestimmtheitsmaRes R? beurteilt wer-
den, das den Anteil der durch die Regression erklarten Varianz der ZielgroRRe
angibt. Je naher R? an 100 % ist, desto genauer ist die lineare Approximation.
Die standardisierten Regressionskoeffizienten dienen als Sensitivitatsmalde. lhre
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Quadrate sind proportional zum zugeordneten Anteil an der Varianz der Zielgro-
Re.

a%af(xm)

AnteIIEinfluss:m = ajz
Z Var(x;)

Einflusse:]

mit

Anteilginfluss=m Anteil der m-ten Einflussvariablen
an der Variation der Gesamtexposition

a’ Quadrat des Regressionskoeffizienten
zur j-ten Einflussvariable

Xj j-te Einflussvariable

Var(xj) Varianz der j-ten Einflussvariable

j Index der Einflussvariablen

Wird die lineare Regression jeweils nur zwischen einer Eingangsvariablen und
der Gesamtexposition ausgefuhrt, stimmt der standardisierte Regressionskoeffi-
zient mit der Pearson-Korrelation Uberein. Die Korrelationen konnen in diesem
Sinn also auch als Sensitivitdtsmald gelten. lhre Quadrate gelten allerdings nur
in erster Naherung als proportional zum Anteil an der Varianz der Gesamtexpo-
sition und weisen eher auf die Rangfolge in der Bedeutung der Variablen hin.
Zur orientierenden relativen Einordnung der Bedeutung von Expositionsvariab-
len werden entsprechend auch die Rangkorrelationen zwischen den Ziel- und
EinflussgroRen als Indikator fur die Modellsensitivitdt herangezogen; dies er-
moglicht eine Priorisierung des Vorgehens. Eine quantitative Einordnung ist da-
mit allerdings nicht moglich.

Einen anderen Ansatz verfolgen die lokalen Sensitivitatsmalle. Sie analysieren
die funktionale Form der Modellgleichung und linearisieren diese durch eine
Taylor-Entwicklung.

Bei der Gauld’'schen Fehlerrechnung, die schon im Screening (vgl. Abschnitt 7.2)
verwandt wurde, erfolgt die Linearisierung jeweils an der Stelle des arithmeti-
schen Mittelwerts jeder EingangsgrofRe (als Spezialfall eines CTE-Wertes). Die
standardisierten, partiellen Ableitungen an dieser Stelle dienen als Sensitivi-
tatsmald. Auch hier sind die Quadrate unter der Linearisierung proportional zum
Anteil an der Varianz der Zielgrofe.
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2
Anteil, | FEXPOces _Var(x,)
aXm (E(Xy)....E(X,)) Var(ExpoGes )
mit
Anteilginfiuss=m Anteil der m-ten Einflussvariablen

an der Variation der Gesamtexposition
nach Gaul¥’scher Fehlerrechnung

E(X1),...,E(Xn) Erwartungswert der Einflussvariablen

X100, Xn Einflussvariable
% Partielle Ableitung der Gesamtexposition
X .
J
nach der j-ten Einflussvariablen
Var(xm) Variation der m-ten Einflussvariablen
Var(Expog, ) Varianz der Gesamtexposition

Um die lokale Auswertung der Modellfunktion zu erweitern, berechnet die gemit-
telte Varianzformel das arithmetische Mittel des Varianzanteils einer Eingangs-
grolde Uber alle moglichen Kombinationen. Wieder sind die Mittelwerte unter der
Linearisierung proportional zum Anteil an der Varianz der Zielgrole.

2
Ar-]te”Eianuss:m = E(x1 ,,,,, Xy) % M
P i) VAN(EXPOG, )
mit
Anteileinfiuss=m Anteil der m-ten Einflussvariablen

an der Variation der Gesamtexposition
nach gemittelter Varianzformel

E Erwartungswert bezogen auf die Verteilung
der Einflussvariablen
X1,...,. Xn Einflussvariable
% Partielle Ableitung der Gesamtexposition
X

j
nach der j-ten Einflussvariablen
Var(Xm) Variation der m-ten Einflussvariablen

Var(Expog, ) Varianz der Gesamtexposition
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Da alle Sensitivitatsmalle auf mehr oder weniger zutreffenden Vereinfachungen
der Modellgleichung beruhen, kénnen sie nur ein grobes Mal} fur den Einfluss
einer Eingangsvariablen auf die Zielgrof3e darstellen. Die einzelnen Ergebnisse
der verschiedenen Verfahren werden daher zwanglaufig nicht vollstandig uber-
einstimmen.

Allerdings unterscheiden sich die Ansatze in ihren Grundannahmen und Infor-
mationen, die sie nutzen. Hier sind die lokalen Mal3e den globalen Uberlegen, da
sie die Kenntnis der Modellgleichung als zusatzliche Information bertcksichti-
gen. Ebenso wie die gemittelte Varianzformel mehr Informationen nutzt als die
einfache Gauly’sche Fehlerrechnung.

In Modellen, in denen die partiellen Ableitungen der Modellgleichung leicht zu
berechnen sind, sollte die gemittelte Varianzformel den anderen Verfahren vor-
gezogen werden.

Stellt sich eine EinflussgroRe oder ein Expositionsfaktor als insensitiv heraus,
wird man seiner genauen Modellierung weniger Gewicht geben. Anders bei Va-
riablen mit einem hohen Anteil an der Variation der ZielgroRe: Hier schlagt die
Unsicherheit in der Bestimmung der korrekten Verteilung direkt auf das Ergebnis
der Expositionsmodellierung durch.

FUr bedeutsame Variablen lohnt deshalb eine weitere Analyse der vorhandenen
Unsicherheit. In einer Unsicherheitsanalyse wird zusatzlich die Verteilung der
EinflussgroRRe variiert, indem z. B. Parameter aus dem Konfidenzintervall ihrer
Schatzungen gezogen werden.

Die einfache Form der ,Was... Wenn...-Analyse® (vgl. Abschnitt 7.2) ist insbe-
sondere dann durchzuflhren, wenn klare alternative Ansatze bei den Einfluss-
grolen oder der Modellstruktur vorliegen. Dies ist zum Beispiel gegeben, wenn
mehrere Studien zum bedeutenden Expositionsfaktor vorliegen und die Model-
lierung nicht ausschlief3lich mit der ausgewahlten Leitstudie gepruft werden soll.

Allerdings scheitert das Verfahren, wenn viele EinflussgroRen ungefahr gleich
bedeutend sind und deshalb gemeinsam Uberpruft werden sollen. Hier ergeben
sich schnell eine Vielzahl neuer Kombinationen, fur die jeweils getrennte Mo-
dellsimulationen zu berechnen waren.

Die probabilistische Unsicherheitsanalyse belegt deshalb die wesentlichen Pa-
rameter der Verteilungen der EinflussgroRen wiederum mit einer Fehlervertei-
lung, wie sie z. B. bei jedem statistischen Schatzprozess zur Berechnung der
Konfidenzintervalle ermittelt wird.

In dieser gestuft durchzufihrenden zweidimensionalen Analyse werden dann im
ersten Schritt die Zufallsrealisationen der Verteilungen der Eingangsgrof3en si-
muliert, d. h. dass beispielsweise die Mittelwerte und Standardabweichungen
einer EinflussgroRe unter Berlcksichtigung der Standardfehlers simuliert wer-
den. Im zweiten Schritt wird das Expositionsmodell mit den im ersten Schritt be-
stimmten Verteilungen simuliert. Die deskriptiven Kennwerte des simulierten
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Expositionsmodells (z. B. der Schatzer der medianen und der 95%-Quantil-
Exposition) erhalten hierdurch selbst eine Verteilung, die das Mal} der Unsi-
cherheit abbildet.

Abbildung 7.1 Unsicherheitsanalyse fur Quantile der Gesamtexposition
berechnet mit Hilfe einer Bootstrap-Simulation
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Sogenannte Bootstrap-Verfahren gehen im Prozess der Modellierung nochmals
einen Schritt weiter zurtick und simulieren fur jeden Durchlauf neue Datengrund-
lagen auf der Basis der genutzten Datenquelle und der angenommenen Mess-
fehler, fuhren dann jeweils die Verteilungsanpassung neu aus und simulieren
schliel3lich das entsprechende Expositionsmodell. Dieses Verfahren ist aufwen-
dig bezuglich des Programmieraufwandes und ist hochgradig rechenintensiv;
der Ansatz wird nur in besonders kritischen Anwendungen zu empfehlen sein,
wenn z.B. auf einer schwachen Datenlage Expositionsprognosen berechnet
werden und die Ergebnisse der Unsicherheitsanalyse sehr weitgehende Konse-
quenzen im Risikomanagement nach sich ziehen konnten.

Die Abbildung 7.1 zeigt die Unsicherheitsbander fur die Quantilschatzer der Ver-
teilung einer fiktiven Gesamtexposition. Die mittlere Linie entspricht in etwa dem
Verlauf der Verteilungsfunktion (mit vertauschten Achsen) der Gesamtexpositi-
on. Die Bander begrenzen jeweils den Unsicherheitsbereich zum Signifikanzni-
veau 90% bzw. 98% fur das jeweilige p-Quantil, wobei p auf der x-Achse aufge-
tragen ist.
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7.6 Kommunikation der Unsicherheit

Die gleichzeitige Kommunikation von Variation und Unsicherheit ist komplex und
sollte deshalb klar auf die Zielgruppe abgestimmt werden.

Im Modellierungsprozess ist der Stand der Auswertung von Interesse. Zu Be-
schreiben ist hier, fur welche Bestandteile des Modells welche Art von Informati-
onen vorliegt. Die Ergebnisse sind als qualitative Beschreibung, vergleichende
,Was ... Wenn ... Analyse“ oder zweidimensionale Expositionsmodellierung zu
dokumentieren. Der Risikomanager bendtigt daraus eine Zusammenfassung,
welche Modellbestandteile einen wesentlichen Beitrag zur Gesamtunsicherheit
beitragen und ob die ZielgroRe schon den geforderten Genauigkeitsanforderun-
gen entspricht.

Zur Kommunikation der Unsicherheitsanalysen schlagt die EFSA (2006) vor:

.Der Schatzer des 97,5%-Quantils der Gesamtexposition ist x. Dies
Resultat beinhaltet aber eine Reihe von Unsicherheiten. Die Unsi-
cherheiten A, B, C, ... wurden verteilungsbasiert modelliert, was das
Konfidenzintervall von y — z als Ergebnis ergab. Die beinhaltet auch
sachgerecht, ungtinstige Annahmen fiir die Unsicherheiten D, E, E,
..., welche mit Hilfe einer deterministischen ,Was ... Wenn ... Analy-
se" im Modell betrachtet wurden. Die Evaluation weiterer, nicht quan-
tifizierter Unsicherheiten lasst vermuten, dass das wahre 97,5%-
Quantil der Gesamtexposition hoher ausfallen kénnte / mit hoher Si-
cherheit nicht hoher ist, da ..." (nach EFSA 2006, Ubersetzt)

Fir die Offentlichkeit ist eher von Interesse, in welchem Stadium einer mégli-
chen Differenzierung und Verfeinerung (vergleiche Abbildung 7.2) das genutzte
Expositionsabschatzungsverfahren einzustufen ist und ob behebbare Unsicher-
heiten bereits reduziert wurden. Hierbei sollte transparent gemacht werden, wel-
che Resultate den aktuellen Zwischenstand bilden, welche Modellkomponenten
bei der Verfeinerung revidiert werden muissten, welche zeitliche Verzdgerung bis
zu einem Ergebnis hieraus resultieren wirde und welche Veranderung des
Endergebnisses nach der Verfeinerung maximal erwartet wurden.
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Abbildung 7.2 Flussdiagramm zum Prozess der Modellverfeinerung
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8 Methoden der Bewertung
von Expositionsprognosen

Michael Schiimann

8.1  Hintergrund

Die Anwender von Expositionsabschatzungen erheben den fachlichen An-
spruch, die Belastung der Bevolkerung fur definierte Szenarien auf der Grund-
lage von Expositionsmodellen mit geeigneten Eingangsgrofien angemessen
vorhersagen zu kdonnen. Wahrend deterministische Expositionsabschatzungen
(RME/ reasonable most exposed, CTE/ central tendency estimates) dabei noch
weitgehend als Grobschatzungen verstanden werden, die keinen Uber eine ori-
entierende Ersteinschatzung hinausreichenden Anspruch erheben, wird bei
Anwendung von Methoden der probabilistischen Expositionsprognose zusatz-
lich eine weitgehend realistische Abbildung der realen Belastungsverteilung von
definierten Populationen fir die betrachteten Szenarien erwartet (AUH 1995).
Ob diese hohe Erwartung erfullbar ist, soll u.a. uber die Durchfuhrung von Mo-
dellstudien gepruft werden.

8.2 Methodik der Expositionsprognose

Die ZielgrofRe der Expositionsberechnung ist in der Regel die aulRere Exposition
bzw. eine kdrpergewichtsbezogene Dosis. Aus umweltmedizinischer Sicht ware
ebenso wie fur Risikoabschatzungen dagegen eine Prognose der Korperlast
bzw. der kumulativen Exposition, ggf. der Ausscheidung der betrachteten Sub-
stanz bzw. ihrer Metaboliten als Naherung der Korperlast, anzustreben. Die
Spanne zwischen der aulieren Exposition, der Koérperlast und der Ausschei-
dung wird hierbei zumindest von den EinflussgroRen Resorption, Verteilung,
Abbaukinetik und Exkretion mitbestimmt, deren Parameter (und insbesondere
deren Variation) vielfach nur naherungsweise bekannt sind. Mit der Lange der
modellierten Kausalkette wird der Grad der Unsicherheit von Expositionsprog-
nosen zunehmen (s. a. Abbildung 3.2).

Zeitliche Variation (Tag-zu-Tag-Unterschiede, saisonabhangige Konsum- und
Verhaltensweisen, etc.) wird hierbei meist durch Aggregation auf die durch-
schnittlich zu erwartende Exposition reduziert (Makromodellierung). Expositi-
onssimulationen und -prognosen fur Expositionssequenzen (Mikromodellierung)
uber festgelegte Zeitraume sind bislang nur fur Einzelfragestellungen (z. B. Pri-
ce et al. 1996, Neus et al. 1999, Schimann 1999) erprobt worden.

Im Xprob-Projekt wird innerhalb ausgewahlter Modellanwendungen (Boden-
und Luftbelastung) gepruft, in welchem Mal} Expositionsprognosen die in epi-
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demiologischen Studien festgestellten Indikatoren der Koérperlast vorhersagen
kénnen. Um ein im Vergleich zur Allgemeinbevdlkerung héheres Mal} an Varia-
bilitat in der ZielgroRe (z. B. der Ausscheidung von Arsen oder der PER-
Konzentration im Blut) erwarten zu kdnnen, werden dabei solche Szenarien
ausgewahlt, bei denen Boden- und Luftbelastungen uber der Hintergrundsbe-
lastung liegen, also z. B. Sondersituationen mit Bodenkontaminationen (z. B.
Altlasten oder geogen hoher Metall-Bodenkonzentrationen) oder Luftbelastun-
gen (z. B. Nachbarschaft zu Chemisch-Reinigungen). Durch die Auswahl sol-
cher Anwendungsbeispiele soll gleichzeitig ein Praxistest der Methodik in ggf.
relevanten Bereichen erfolgen, um am Ende des Projektes Hinweise auf erfolg-
versprechende Anwendungsfelder oder auch Randbedingungen fur erforderli-
che Einschrankungen der Gultigkeit von Expositionsprognosen (Anderson und
Hattis 1999) geben zu kénnen. Die Erwartung an Expositionsprognosen darf
allerdings nicht zu hoch gesteckt werden, da u. a. aus den Analysen im Zu-
sammenhang mit den Auswertungen zu den deutschen Umwelt-Surveys be-
kannt ist, dass auch in Biomonitoringstudien nur fur eine eingeschrankte Grup-
pe von Substanzen (insbesondere fur persistente Stoffe) eine hdhere Varianz-
aufklarung, d.h. eine hohe Pradiktion basierend auf erfragten oder gemessenen
EinflussgroRRen, erreichbar ist (z. B. Cadmium/Blut ca. 47% (Schwarz et al.
1993), Blei/Blut ca. 31% Bernigau 1996, Arsen/Urin ca. 8% (Bernigau 1999),
DDE, HCB und Summe ausgewahlter PCB-Kongenere/Blut 51% und 62% (Obi-
Osius 2003a), PCP/Urin ca. 38% (Obi-Osius 2003b).

Die EingangsgroRen bzw. Verteilungen fur die Expositionsfaktoren werden
hierbei aus vorhandenen Standards (AIHC 1994, AUH 1995, US EPA 1997,
1998, ICRP 2002 etc.) und/oder aus den innerhalb des Xprob-Projektes neu
abgeleiteten Expositionsfaktoren gewahlt, flir die Umweltkontamination werden
empirische Daten herangezogen. Unter Nutzung von einfachen Modellen wer-
den auf dieser Grundlage Expositionsprognosen entweder fur die Gruppe ins-
gesamt (aggregierter Ansatz) oder individuell fur die Mitglieder/Individuen einer
untersuchten Population berechnet (Abbildung 8.1).

Im aggregierten Ansatz wird versucht, die erwartete Verteilung der Belastung
summativ durch CTE- /RME-Annahmen bzw. Kennwerte der Verteilungen zu
ermitteln. Im Fall der Expositionsprognose auf individueller Ebene wirde dage-
gen flur eine real beobachtete Population (mit individuellen Humanbiomonito-
ring-Werten) die Berechnung personenweise durchgefuhrt werden.

Generell wird von den Expositionsprognosen erwartet, dass sie die empirische
Korperlast bzw. Ausscheidung von Fremdstoffen naherungsweise vorhersagen.
Dies bedeutet, dass im aggregierten Fall die Parameter der zentralen Tendenz,
der Variation und der Verteilungsform hinreichend genau prognostiziert werden
mussten. Bei den individuellen Prognosen wurde daruber hinausgehend erwar-
tet, dass die Prognose nicht zu stark von der beobachteten Korperlast bzw.
dem entsprechenden Belastungsindikator abweicht.
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Abbildung 8.1 Unterschiede zwischen einer flr Gruppen aggregierten
und einer auf Individualdaten bezogenen Evaluation

Aggregierter, gruppen- Individualdaten-
bezogener Ansatz bezogener Ansatz
Exposition der Gruppe Exposition der Individuen
Mittelwert, Standardabw..., Verteilung Ind., Ind., Ind.;...... Ind.
Vergleich der Vergleich der
Gruppendaten Individualdaten
Mittelwert, Standardabw.,.., Verteilung Ind., Ind., Ind.;..... Ind.
Expositionsprognose Expositionsprognose
der Gruppe der Individuen

8.3 Evaluationsebenen fur Expositionsmodelle

In Anlehnung an Lienert (1967) wirden wir fur die inhaltliche Validitat der Expo-
sitionsmodelle die Vollstandigkeit der relevanten Aufnahmepfade und Quellen
gewahrleisten missen. Fur die strukturelle Validitat ware die Richtigkeit der an-
gewandeten Modellgleichungen sicherzustellen. Die Einhaltung der genannten
Kriterien ist Voraussetzung flr die Konstruktvaliditat, die sich auf die Abbildung
des fachwissenschaftlichen Kenntnisstandes in den Modellen bezieht und durch
die sich eine angemessene Erfassung und Parametrisierung der Einflussfakto-
ren sichern lasst. Dieser Teil der Expositionsmodellierung sollte durch wissen-
schaftliche Peer-Reviews abgesichert werden. Hierzu sind eine transparente
Dokumentation aller eingehenden Annahmen und deren Umsetzung in entspre-
chende Softwareumgebungen (Implementierung) vorauszusetzen. Dabei sollte
analysiert und dokumentiert werden, in welchem Mal} theoretische, empirische,
parametrische und zeitliche Unsicherheiten im Modell bestehen (Oreskes
1999). Theoretische Unsicherheiten beziehen sich auf alle Modellaspekte, fur
die fachwissenschaftliche Kenntnisse unvollstandig sind oder inhaltlich kontro-
vers diskutiert werden. Empirische Unsicherheiten beziehen sich auf solche
Aspekte des Modells, die nur schwer oder generell nicht empirisch zu erheben
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sind. Die genannten Formen von Modellunsicherheiten kdnnen nur beschrankt
durch Evaluationsstudien vermindert werden. Zeitbezogene Unsicherheiten be-
stehen insbesondere bezuglich der Stabilitat bzw. Konstanz der Modellannah-
men; hier wird zu prufen sein, ob eine ausreichende Datengrundlage fur Modell-
tests zu finden ist, oder ob sich aus der fachwissenschaftlichen Literatur Hin-
weise auf die Notwendigkeit von zeitlichen, saisonalen oder abfolgebestimmten
Modellanpassungen ergeben. Parametrische Unsicherheiten beziehen sich auf
die Ableitung und Aggregation von Modelleingangsgrofden bzw. -verteilungen.
Dieser Bereich lasst sich innerhalb des Xprob-Projektes am starksten kontrollie-
ren, da fur eine Vielzahl von Eingangsgrof3en (u. a. Zeitbudgets) neue Vor-
schlage fur Standards aus geeigneten Daten abgeleitet werden. Die Gewahr-
leistung aller genannten Kriterien musste jedoch alleine noch nicht notwendi-
gerweise zu richtigen Prognosen flihren. Von einer kriterienorientierten Validitat
des Modells (und der Eingangsgréfien) wirden wir namlich nur dann ausgehen,
wenn sich auch eine gute Ubereinstimmung zwischen den Expositionsprogno-
sen und den empirisch gesehenen Expositionsindikatoren ergibt.

Da wir Expositionsmodelle nach den oben genannten Kriterien jedoch niemals
gleichzeitig prifen und abschliel’end innerhalb von Modellanwendungen beur-
teilen kdnnen, schlagt Oreskes (1999) vor, auf den Anspruch der Validitatspru-
fung der Expositionsmodelle generell zu verzichten und eine Evaluation nach
praktisch relevanten Gesichtspunkten durchzuflihren. Dies bedeutet, dass eine
Evaluation sich alleine auf das jeweils betrachtete Szenario beziehen sollte und
der Aspekt der kriterienorientierten Evaluation in den Mittelpunkt zu stellen wa-
re. Eine Evaluation bezieht sich damit alleine auf beobachtbare bzw. messbare
GrofRen. Die Konstanz des Expositionsmodells Uber zeitliche und raumliche Va-
riation wirde hierbei implizit vorausgesetzt (Hodges und Dewar 1992).

8.4  Kriterienorientierte Evaluation der Modellprognosen

Im Folgenden wird zwischen einer populationsaggregierenden Evaluation ei-
nerseits und einer Evaluation auf der Ebene von Individualdaten andererseits
unterschieden (s. a. Marcus und Elias 1998).

Wenn das Hauptziel der Modellbildung die populationsbezogene Prognose von
Verteilungen oder von ausgewahlten KenngroRen aus diesen Verteilungen ist,
so konnen die empirischen und die prognostizierten Daten zusammengefasst
(aggregiert) werden, um auf der Ebene der abgeleiteten statistischen Kennzif-
fern und Verteilungen einen Vergleich und eine Bewertung der Unterschiedlich-
keit zwischen Prognose und Empirie vorzunehmen.

Fir die Durchfuhrung des aggregierten Evaluationsansatzes spricht, dass er die
Standardsituationen, in denen Expositionsabschatzungen zur Abklarung einer
modglichen Gefahrdung einer Population oder einer bestimmten Teilpopulation
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administrativ durchgeflihrt werden, besser abbildet. Hier liegen in der Regel
keine auf konkreten Stichproben basierenden Eingangsgréfen vor.

In einem auf Individualdaten basierenden Ansatz wird dagegen angestrebt, fur
jede konkrete Person einer Stichprobe eine ,richtige“ Expositionsprognose zu
berechnen. Die prognostizierte Exposition wird hier pro Person mit der GroRRe
des Expositionsindikators verglichen; der zu bewertende Indikator fir Abwei-
chungen ist die Differenz zwischen individueller Prognose und tatsachlich ge-
messenem Wert.

Der zweite, auf Individualdaten bezogene Ansatz ist gegenuber der aggregier-
ten Betrachtung in der Komplexitat der Modellbildung deutlich anspruchsvoller
und methodisch aufwendiger, hat jedoch den Vorteil, dass die Prognosegite
der Expositionsabschatzung wesentlich differenzierter geprift werden kann.

8.4.1 Evaluationsverfahren fur aggregierte Daten

In populationsbezogenen Expositionsprognosen ohne Berucksichtigung indivi-
dueller Daten kann die Einschatzung der Richtigkeit der Prognose sich auf fol-
gende Vergleichskriterien beziehen:

e die zentrale Tendenz (CTE-Schatzung)

e die angenommene Variabilitat bezlglich hoher Werte (RME-Schatzung)
o die Ubereinstimmung der wesentlichen Verteilungsparameter

e eine geringe Abweichung der empirischen Verteilungsfunktionen

e die Ubereinstimmung in der Anzahl der Uberschreitungen eines Refe-
renzwertes

Der Grad der Ubereinstimmung von Expositionsprognose und empirischen
Werten Iasst sich am Einfachsten durch die Prufung der Gleichheit der Kenn-
werte der zentralen Tendenz (Mittelwert, Median) beurteilen (Abbildung 8.2): Je
niedriger die Differenz ausfallt, desto eher ware von einer Gleichheit der Exposi-
tionsprognose in Bezug auf die empirisch beobachtete Exposition auszugehen.
Ob sich die Verteilung der prognostizierten Expositionen mit der Verteilung der
empirischen Belastungsindikatoren deckt oder zumindest ahnelt, ware dabei
zunachst zweitrangig. Da in Expositionsabschatzungen jedoch die angemesse-
ne Abbildung der Variabilitat im Vordergrund steht, hat ein Vergleich der Streu-
ungen (Standardabweichung, Interquartilabstand) eine mindestens gleich hohe
Bedeutung. Formal kann der Grad der Abweichung in der zentralen Tendenz
durch einen t-Test, die Abweichung in der Varianz durch einen F-Test fur unab-
hangige Stichproben gepruft werden, wenn die entsprechenden Voraussetzun-
gen (Normalverteilung und Varianzhomogenitat) gegeben sind (bzw. durch ent-
sprechende Datentransformation erreicht werden kénnen). Liegen die Kennwer-
te der zentralen Tendenz und der Variabilitat (Mittelwert/Median und Streuung)
fur die empirischen Daten und die Simulationen in der gleichen Gréf3enordnung,
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so sollte unter den genannten Voraussetzungen auch eine richtige Prognose
der Anzahl von Uberschreitungen von Referenz- oder HBM-Werten als Ergeb-
nis von Expositionsprognosen zu erwarten (Abbildung 8.3) sein Dies ist, wie
Hamet und Bedient (1997) deutlich machen, nur dann als Vergleich angemes-
sen, wenn eine ausreichende Datenlage, insbesondere bezogen auf Fallzahl
und Stichprobenstruktur, vorliegt. Liegen die Rohdaten fir die empirische Expo-
sition und die Prognose vor, so kann die empirische Verteilungsfunktion der
gemessenen Expositionswerte mit der der prognostizierten Werte direkt vergli-
chen werden (ggf. mit Durchfuhrung von Anpassungstests wie dem Kolmogo-
rov-Smirnov-Test, x>-Test, Anderson-Darling-Test). Fur das gezeigte fiktive Bei-
spiel ergébe sich eine hohe Ubereinstimmung Uber den gesamten Wertebe-
reich; der Kolmogorov-Smirnov-Test wirde bei einer maximalen Distanz zwi-
schen den empirischen Verteilungen von 0,028 nicht auf statistisch bedeutsame
Abweichungen hindeuten.

Abbildung 8.2 lllustration des Vergleichs
von gemessener Exposition und Expositionsprognose
auf der Basis eines deskriptiven Gruppenvergleichs

(Fiktives Beispiel mit starkerer Spreizung der Daten in der Prognose)
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Abbildung 8.3 lllustration des Vergleichs
von gemessener Korperlast und Expositionsprognose
an einem Referenz- / Leit- / Grenzwert
auf der Basis eines Gruppenvergleichs

(Fiktives Beispiel aus Abbildung 8.2)
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In einer aggregierten Analyse kann jedoch nicht geprtift werden, ob die Progno-
sen fur die Individuen der Gesamtgruppe richtig sind; theoretisch ware es denk-
bar, dass sich Abweichungen in Richtung hoher Werte mit Abweichungen in
Richtung niedriger Werte ausgleichen und die Gesamtverteilung der Prognosen
zwar richtig“ aussieht, allerdings auf Individuen Ubertragen, zu falschen Prog-
nosen fuhren konnte. Hier kann eine kriterienorientierte Prifung nur auf der
Grundlage von Individualdaten erfolgen.

8.4.2 Evaluationsverfahren fur den Vergleich
personenbezogener Daten

Als Methodenspektrum fur den Vergleich der auf Individualdaten basierenden
Expositionsprognosen in Relation zu den individuell festgestellten Belastungs-
indikatoren sind folgende Analyseansatze anwendbar:
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o Differenzen-Test (Differenz zwischen beobachteten und
prognostizierten Werten)

e Ratio-Test (Quotient zwischen beobachteten und prognosti-
zierten Werten)

e Test der Konsistenz der prognostizierten und der empiri-
schen Uberschreitung von Referenzwerten (Individualdaten)

¢ lineare Regressionsmethoden

In Differenzen- und Ratiotests wird pro Individuum der beobachtete zum prog-
nostizierten Wert in Beziehung gesetzt. Beim Differenzen-Test wurde sich ein
»2gutes® Expositionsprognosemodell durch niedrige Abweichungen der jeweili-
gen beobachteten zu den prognostizierten Werten auszeichnen, der Mittelwert
der Differenzen lage bei geringer Streuung nahe Null. Beim Ratio-Test wird je-
der beobachtete individuelle Wert durch den prognostizierten dividiert, ein ,gu-
tes“ Prognosemodell ware durch einen Mittelwert nahe Eins bei geringer Streu-
ung ausgezeichnet. Fur beide Tests ware zu fordern, dass sich keine Systema-
tik in der Abweichung uber den Wertebereich der Messungen bzw. Prognosen
zeigt (Abbildung 8.5 a/b). Der Differenzen-Test hat gegeniber dem Quotienten-
test u.E. den Vorteil, dass er leichter zu interpretieren ist und sich direkt auf den
mdglichen t-Test flr verbundene Stichproben bezieht.

Durch einen Test der Konsistenz der prognostizierten im Vergleich zur empiri-
schen Uberschreitung von definierten Referenzwerten kann die Giite des Expo-
sitionsprognoseverfahrens nach den ublichen Kriterien der Spezifitat, Sensitivi-
tat, Missklassifikation, der falsch positiven und falsch negativen Prognoseraten
etc. auf der Grundlage bekannter und weitgehend akzeptierter Standards beur-
teilt werden. Dieser Prufansatz ist gleichzeitig praxisrelevant, da eine Fehlprog-
nose innerhalb der Klassen der gesetzten Standards (z. B. ,unauffallig®, ,er-
hoht, ,deutlich erhdht, Gesundheitsgefahrdung nicht hinreichend auszuschlie-
Ren“) keine wesentliche Bedeutung hat, dagegen eine systematische Fehlklas-
sifikation nicht erwlnscht ware.

Die Formeln zur Berechnung der wesentlichen Kennziffern zur Beschreibung
der diagnostischen Qualitat wie Sensitivitat, Spezifitdt, den positiven und nega-
tiven pradiktiven Werten etc. (Hennekens und Buring 1987, Kreienbrock und
Schach 1995) sind in der Tabelle 8.1 zusammengestellt.

Die Pravalenz einer Exposition Uber einem festgelegten Wert (Trennwert / Cut-
Off-Wert) ergibt sich aus der Anzahl der Uberschreitungen im Verhaltnis zur
Gesamtzahl der Messungen. Bei der Betrachtung der Sensitivitat und der Spe-
zifitat wird retrospektiv von den tatsachlichen Beobachtungen auf die Progno-
sewerte geschaut, um den Grad der Ubereinstimmung zwischen gemessenen
und prognostizierten Werten zu prifen.
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Abbildung 8.4 Differenzen (a) und Quotienten (b)
aus beobachteten und prognostizierten Expositionswerten

(Fiktives Beispiel aus Abbildung 8.2)

Differenzen-Tests Beobachtete B - prognostizierte Werte P

Ratio Tests Beobachtete B / prognostizierte Werte P
Deskriptive Statistik M ittelw. SD
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Quotient B/E 1.119 0.538
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Abbildung 8.5 Ubersetzung der Ubereinstimmung von individuell
gemessenen und prognostizierten Daten in ein kategoriales,
an Cut-Off-Werten orientiertes Bewertungsschema

(Fiktives Beispiel aus Abbildung 8.2)
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Die Sensitivitat charakterisiert den Anteil richtiger Positiv-Prognosen, die Spe-
zifitdt den Anteil richtiger Negativ-Prognosen. Der positiv pradiktive Wert ergibt
sich aus der Anzahl der richtig positiv prognostizierten Uberschreitungen des
Referenzwertes in Relation zur Gesamtzahl der positiv prognostizierten Uber-
schreitungen. Der negativ pradiktive Wert gibt den relativen Anteil der richtig
negativen Prognosen in Relation zu allen Negativ-Prognosen an. Der Index von
Youden fasst die Kennwerte der Sensitivitat und Spezifitat gleichgewichtig zu-
sammen und normiert sie auf den Wertebereich von —1 bis +1. Ein gutes Expo-
sitionsmodell wurde sich durch einen Wert des Youden’s Index nahe Eins aus-
zeichnen. Im Zusammenhang mit regulatorischen Anwendungen sollte unter
dem Vorsorgeaspekt jedoch sehr kritisch Uberpruft werden, ob das Kriterium
der Sensitivitdt (der Anteil einer richtigen Identifizierung von Normwertuber-
schreitungen) nicht deutlich héher zu bewerten ist als das Kriterium der Spezifi-
tat (der Anteil einer richtigen Identifizierung von Normwertunterschreitungen).

Der degree of correctness gibt den relativen Anteil der Elemente in der Diago-
nale der Matrix an der Gesamtzahl der Messungen wieder; er ist ein sehr gro-
bes Mal® der Gesamtubereinstimmung (ohne Differenzierung in Abhangigkeit
von der tatsachlichen Pravalenz einer Referenzwertliberschreitung). Die An-
wendung dieses Kennwertes wird nur als Erganzung empfohlen.

Flr den in diesem Abschnitt genutzten (fiktiven) Datensatz ergaben sich die in
Tabelle 8.2. dargestellten Ergebnisse (Referenzwert Xcutoff = 40).

In dem gezeigten Beispiel wirden Unterschreitungen des gesetzten Referenz-
wertes gut prognostiziert, Uberschreitungen dagegen deutlich schlechter. Bei
einem Prognosewert Uber dem Referenzwert ist bei 76 Prozent der Daten auch
eine tatséchliche Uberschreitung (PPV) zu erwarten; bei einem Prognosewert
unter dem Referenzwert ware eine tatsachliche Unterschreitung in 90 Prozent
der Falle (NPV) erwartbar. Obwohl die Sensitivitat vergleichsweise niedrig ist,
liegt der Anteil richtig klassierter Prognosen ca. um den Faktor 1,4 besser als
dies bei einer rein nach den Randverteilungen (bei Unabhangigkeit) prognosti-
zierten Zuordnung zu erwarten gewesen ware.

In der Tabelle 8.1 (oben) werden die Uber dem Referenzwert liegenden Beo-
bachtungen und Prognosewerte als positiv klassifiziert; die niedriger liegenden
Werte als negativ. Der paarweise Vergleich fuhrt zu der oben gezeigten 2*2-
Tabelle. Das Element A entspricht dann den richtigerweise negativ, D den rich-
tig positiv prognostizierten Werten. Die Elemente C und B beschreiben Fehlzu-
ordnungen. Aus den Zellen und den Randsummen lassen sich die Guteparame-
ter ableiten.
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Tabelle 8.1 Kennwerte der prognostischen Gite von Expositionsmodellen
Beobachtung

Prognosewerte Negativ Positiv Sum
Pred. Negative A B S=A+B
Pred. Positive C D T=C+D

Sum |U=A+C V=B+D N=A+B+C+D

Kenngré3en Abk. Kondition Formel
Prevalence estimate PR VIN
Sensitivity SN p(Test+|Real+) D/V
Specifity SP p(Test-|Real-) A/U
Positive pred. Value PPV p(Real+|Test+) D/T
Negative pred. Value NPV p(Real-|Test-) A/S
Youden'’s Index Y Sum(Sens,Spec)-1 D/V+A/U-1
Degree of Correctness DC (A+D)/N

Tabelle 8.2

Kennwerte der prognostischen Gite von Expositionsmodellen

mit einer Klassierung der Daten aus Abbildung 8.2
nach einem Referenzwert von 40.

(Fiktives Beispiel)

Uberschreitung Beobachtung Gesamt
nein ja
Prognose ja N 59 184 243
% 24,3 75,7
nein N 683 74 757
% 90,2 9,8
Gesamt N 742 258 1000
% 74,2 25,8
KenngrdlRen (Beispiel):
Pravalenz 0,26
Progn. Pravalenz 0,24
Sensitivitat 0,71
Spezifitat 0,92
PPV 0,76
NPV 0,90
Youden’s Index 0,63
Correctness 0,87




172 Teil 1: Grundlagen

8.4.3 Evaluationsverfahren als Gesamtvergleich
der Prognostik personenbezogener Daten

Fir ein Prognoseverfahren bei Expositionsabschatzungen mit hoher Gute ware
zu fordern, dass die Klassifikation im gesamten Wertebereich sowohl sensitiv
als auch spezifisch ware. Die Beurteilung der Prognoseglte wirde nicht auf
ausgewahlte Referenzwerte (Cut-offs) beschrankt durchgeflihrt, sondern auf
den gesamten Bereich der empirisch gesehenen und der prognostizierten Da-
ten ausgeweitet. Durch eine gestufte Berechnung der prognostischen Gute-
Kennziffern flr verschiedene Stitzstellen kann die Gesamtglte eines Progno-
severfahrens (Abbildung 8.6) dann naherungsweise beurteilt werden. In der
Beurteilung von Verfahren der klinischen Diagnostik wird hierbei zunehmend
die sogenannte Receiver-Operating-Characteristics (ROC) des Modells gepruft
(Greiner 2005, Tape 2005, Win Episcope 2000) und bewertet. Wir schlagen vor,
sofern individuelle Expositionsdaten zusammen mit individuellen Expositions-
prognosen vorliegen, diese Gesamtbetrachtung auch fur Expositionsmodelle
durchzufihren.

Ein in Relation zum beobachteten Datenrange sehr niedriger Cut-off-Wert
(Trennwert) wird die GUberwiegende Menge der Daten immer richtig positiv ein-
schatzen. Selbst wenn keine Assoziation zwischen Prognose und Daten vor-
liegt, wird die Sensitivitdt bei sehr niedrigen Trennwerten gut sein. Dies hat
nichts mit der Gute des Prognoseverfahrens zu tun, sondern ist alleine durch
den Umstand bedingt, dass nahezu alle Datenpaare (Prognose, Beobach-
tungswert) oberhalb des Trennwertes liegen. Wenn sowohl Expositionsprogno-
se als auch beobachteter Wert Uber dem Trennwert liegen, wurde die Sensitivi-
tat (SN) immer hoch eingeschatzt.

In Abbildung 8.7 ist dies fur den Fall illustriert, dass fir 1000 Objekte gleichver-
teilt ,Messungen® und ,Prognosewerte” ohne Korrelation simuliert wurden. Die
Messungen und Prognosen zeigen daher keinen Zusammenhang zueinander
auf. Auf der Ordinate werden die Trennwerte (Cut-offs) dargestellt, auf der Ab-
szisse die den Cut-offs entsprechenden Kennwerte der Sensitivitat und Spezifi-
tat. In dieser Situation wird auch bei volliger Unabhangigkeit von Messung und
Prognose die Sensitivitat bei niedrigen Cut-off-Werten hoch sein und bei héhe-
ren Trennwerten gegen Null gehen.

Bei niedrigen Cut-Off-Werten kann die Spezifitat (SP) des Verfahrens (die Ne-
gativprognose bei gegebener Unterschreitung des Cut-off-Wertes) dagegen
nicht hoch sein. Die umgekehrte Relation gilt fur hohe Cut-off-Werte. Die Spezi-
fitat steigt in dem gewahlten simulierten Beispiel mit héheren Cut-off-Werten
auch bei Unabhangigkeit der realen Werte von den Prognosen schnell an, die
Sensitivitat fallt dagegen deutlich ab.
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Abbildung 8.6 Gesamtbetrachtung der Prognoseglte
als Receiver-Operating-Characteristic
bei stochastischer Unabhangigkeit (Nullkorrelation)
zwischen Prognose- und Ergebnisdaten
in der bei Greiner (2005) vorgeschlagenen Darstellungsform

ROC-Analyse
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In der ,klassischen“ Darstellungsform fur die ROC (Abbildung 8.8) wird auf der
Ordinate das Komplement der Spezifitat (1-SP) aufgetragen, auf der Abzisse
die Sensitivitat. Die Flache unter der Kurve (AUC = area under the curve) kann
als Mal} der prognostischen Gesamtgute (Uber den gesamten Wertebereich)
angesehen werden; bei einem Wert von 0,5 wirde die prognostische Gute nicht
uber das Verhaltnis 1:1 (wie bei einem Munzwurf) hinausreichen, bei einem
Wert von Eins ware die prognostische Gute im Gesamtbereich optimal. Wenn
die Receiver-Operating-Characteric nicht monoton ansteigt, gibt dies oftmals
einen Hinweis auf Bundelungen (Cluster) in den Daten.

Im Gegensatz zu diagnostischen Tests mit ordinalem Ausgang wird hier sowohl
der prognostizierte als auch vorhergesagte Wert gleichermal3en mit dem Cut-
off-Punkt ¢ klassiert. Also formal: Spezifitat = P(X<c | Y<c) und nicht wie bei
diagnostischen Tests P(X < ¢ | Y = 1) in der Medizin, wobei Y = 1 fur ,nicht
krank® steht. Damit ist klar, dass die Funktion nicht streng monoton sein muss
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und somit als Funktion von ¢ auch keine Verteilungsfunktion im statistischen
Sinn haben muss; die Bedingung variiert gleichzeitig mit dem unbedingten Teil.
Das Verfahren hat damit nur einen explorativen Charakter, wie er auch in seiner
ursprunglichen technischen Anwendung genutzt wurde.

Das Expositionsmodell wirde daher im niedrigen Wertebereich nahezu immer
eine gute Prognose von erhdhten Werten erlauben, im héheren Bereich hierflr
eine deutlich niedrigere prognostische Qualitat zeigen. Erst durch die Gesamt-
betrachtung fur unterschiedliche Stutzpunkte wird die Gute des Prognosever-
fahrens erkennbar.

Abbildung 8.7 Gesamtbetrachtung der Prognoseglte
als ,klassische“ Darstellung der Receiver-Operating-
Characteristic bei stochastischer Unabhangigkeit
(Nullkorrelation) zwischen Prognose- und Ergebnisdaten
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In Tabelle 8.3 sind die Kennwerte der Gute flr das simulierte Beispiel mit sto-
chastischer Unabhangigkeit nochmals zusammengetragen.

Fir das in Abbildung 8.6 illustrierte und in Tabelle 8.2 fir einen Referenzwert
von 40 berechnete Beispiel zeigt sich, dass ein gleichgewichtig auf hohe Sensi-
tivitat und Spezifitat ausgerichteter Referenzwert mit hoher prognostischer Gute
etwa bei einem Trennwert von 25 liegen wirde (Abbildung 8.8). Dies entspricht
dem Schnittpunkt der Kurven in Abbildung 8.6 rechts, der den Maximalwert von
Youden’s Index darstellt. Die Spezifitat (der Anteil richtiger Negativaussagen)
steigt fur Cut-Off-Werte grof3er 20 schnell an und ist im Bereich der oberen
Werte durchgehend gut. Die Flache unter der ROC-Kurve (Abbildung 8.8 links)
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ist deutlich gréRer als 0,5. Dies deutet auf eine hohe prognostische Gite im
Gesamtbereich der Prognose hin.

Tabelle 8.3

Kennwerte der prognostischen Gulte von Expositionsmodellen
fur eine Reihe von Trennwerten
bei stochastischer Unabhangigkeit (Nullkorrelation)
zwischen Prognose- und Ergebnisdaten

Cut-off | SN SP 1-SP DC |Youden
0,05 0,95 0,05 0,95 0,91 -0,01
0,10 0,91 0,10 0,91 0,84 0,01
0,25 0,76 0,25 0,75 0,64 0,01
0,50 0,52 0,49 0,51 0,50 0,00
0,75 0,23 0,74 0,26 0,61 -0,03
0,90 0,09 0,89 0,11 0,81 -0,02
0,95 0,02 0,95 0,06 0,90 -0,04

Abbildung 8.8 Links: Receiver-Operating-Characteristic (ROC)

des Prognoseverfahrens fur Expositionen,

berechnet fur die Referenzwertreihe (5; 10; 20; 30;
40; 50; 75; 100; 250; 300) in der klassischen Form,
rechts: gleiche Daten in der Form nach Greiner (2005)

(Fiktives Beispiel aus Abbildung 8.2)
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8.4.4 Regressionsverfahren fir den Vergleich
personenbezogener Daten

Als im Zusammenhang mit Evaluationsstudien wesentlichstes Instrument zur
Beurteilung der Gute der individuellen Expositionsprognose werden Regressi-
onsmethoden zur Beurteilung der Prognosegute empfohlen (Carroll und Galin-
do 1999, Marcus und Elias 1998). Voraussetzung fur dieses methodisch an-
spruchsvollere Verfahren ist das Vorliegen kontinuierlicher Daten, einer linearen
Beziehung zwischen Prognose und tatsachlichen Werten und daruber hinaus
das Vorliegen von normalverteilten Prognose- und Expositionswerten mit glei-
cher Varianz. Da im Zusammenhang mit Expositionsanalysen nur selten von
Normalverteilungen auszugehen ist, wird in der Regel von transformierten Wer-
ten mit diesen Eigenschaften auszugehen sein.

Abbildung 8.9 Analyse der linearen Beziehung

zwischen prognostizierten und tatsachlich beobachteten
Werten auf der Basis von Individualdaten

(Fiktives Beispiel aus Abbildung 8.2)
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Die empirisch gesehenen Werte, wie sie in epidemiologischen Studien gemes-
sen wurden (z. B. die PER-Blutbelastung) werden als Zielgrof3e der zu untersu-
chenden Regressionsgleichung festgelegt, die Menge der prognostizierten Wer-
te wird als Pradiktor gewahlt. Die durch den Regressionsansatz zu klarende
Frage ist, ob die empirischen Werte innerhalb des Prognoseintervalls durch ei-
ne lineare Gleichung (Gerade) aus den Prognosewerten vorhergesagt werden
konnen (Abbildung 8.10). Hierbei werden die Parameter der Regressionsglei-
chung (mit der empirisch beobachteten Exposition als abhangiger Variable) fur
alle individuellen Prognose-Beobachtungs-Paare geschatzt.

Fir Regressionsgleichungen, mit denen die pradiktive Gute der Prognose be-
rechnet werden soll, ergibt sich damit

Ypeobachtet = @ + D - Xprognose T -+ F E

FUr ein ideales Expositionsprognose-Modell mit optimal ausgewahlten Ein-
gangs- und EinflussgrofRen wurde sich a = 0 und b = 1 bei niedriger Rest- bzw.
Fehlervarianz E ergeben, also eine hohe Varianzaufklarung R2.

Der Parameter a kann als Shift (Verschiebung der Prognosewerte gegenlber
den Messwerten) interpretiert werden, er kennzeichnet die Verschiebung der
beobachteten Werte gegenuber den prognostizierten Werten. Fir Werte des
Koeffizienten a groRer 0 wirden die prognostizierten Werte unter den beobach-
teten Werten liegen; die Expositionsprognose unterschatzt hier die tatsachliche
Expositionsstarke.

Setzt man fur b = 1 (direkte Proportionalitat) an, dann wuarden fur Werte des
Koeffizienten a kleiner 0 die prognostizierten Werte Uber den beobachteten
Werten liegen; die Expositionsprognose wirde daher die tatsachliche Expositi-
onsstarke uberschatzen. Eine systematische Abweichung von a = 0 ware daher
als Hinweis auf eine im Modell nicht berucksichtigte Konstante (bzw. als das
Zusammenwirken mehrerer Einflussfaktoren) zu interpretieren, fur die das Ex-
positionsmodell, solange die Varianzaufklarung hinreichend hoch ist, ggf. kalib-
riert werden konnte.

Im Idealfall wirde sich fur den Steigungsparameter b ein Wert nahe Eins erge-
ben; einer Erhéhung der Prognose um eine Einheit wirde eine Erhdhung der
tatsachlich gesehenen Werte um eine Einheit gegenlberstehen. Abweichungen
im Parameter b vom Wert 1 waren deutlich schwieriger zu interpretieren und im
Modell weniger durch geeignete Schritte zu kontrollieren. Je weiter sich b gegen
den Wert Null bewegen wurde, desto starker wurde die reale Exposition uber-
schatzt und desto weniger wirde das Expositionsmodell als Instrument zur Be-
rechnung/Generierung von angemessenen Prognosewerten einzustufen sein.
Setzt man fur a = 0 (kein Shift) an und ginge der Wert des Parameters b Uber
den Wert 1 hinaus, so wirden den beobachteten Werten jeweils niedrigere
Prognosewerte gegenuberstehen, die reale Exposition wurde durch die Prog-
nose systematisch unterschatzt.
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Abbildung 8.10 Analyse der linearen Beziehung zwischen
prognostizierten und tatsachlich beobachteten Werten
auf der Basis von Individualdaten.
Links: maRige prognostische Gute (mit hohem
Shiftparameter a und mafligem Steigungsparameter b);
rechts: niedrige prognostische Gute (mit hohem Shiftparameter
a und einem sehr niedrigen Steigungsparameter b)
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Wenn Individualdaten fur die gemessene und die prognostizierte Exposition
vorliegen, wird empfohlen, die Daten in einem Streudiagramm aufzubereiten
(Abbildung 8.10), um nichtlineare Beziehungen oder Gruppierungen in den Da-
ten erkennen zu kénnen. Eine Analyse der Residuen beinhaltet in Teilen die
Prifung moglicher nichtlinearer Abweichungen und die Analyse der Notwendig-
keit von geeigneten Datentransformationen (z. B. der logarithmischen Trans-
formation bei Vorliegen lognormalverteilter Werte). Beide Ansatze (aggregie-
rende und Individualdaten-orientierte) zur Bewertung von Expositionsmodellen
werden erprobt und in Bezug auf ihren Aussagegehalt in konkreten Anwendun-

gen gepruft, um zu einer Einschatzung der erreichbaren Prognosegute der Mo-
dellanwendungen zu gelangen.

Das zugrundeliegende Modell eines Expositionsszenarios kann am besten auf
der Basis einer Individualanalyse geprift werden, wenn diese z. B. zur Kalibrie-
rung der Methodik zur Verfugung steht. Sind die individuellen Modellgleichun-
gen so validiert, kann man statt der Punktwerte fur einzelne Personen bei ande-
ren Fragestellungen Verteilungen oder Simulationen eingeben. Hierfur kdnnen
die im Projekt Xprob abgeleiteten Verteilungen benutzt werden. Auf diese Wei-
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se erhalt man eine der jeweiligen Fragestellung angepasste neue Prognose.
Diese sind naturgemald aggregierte Prognosen, reichen aber aus, um Aussa-
gen Uber Expositionsverteilungen oder Grenzwertluberschreitungen zu erhalten
(s. 0.). Die Validitat des gesamten Ansatzes kann durch einen Vergleich solcher
Prognoseverteilungen mit gemessenen Expositionsverteilungen Uberpruft wer-
den.
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