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GliederungGliederung

G dl d H d h i• Grundlagen der Hydrochemie
– Austausch und Sorption

Redoxreaktionen– Redoxreaktionen
• Fallbeispiel:

Austausch– Austausch
• Stoffkreisläufe:

S N P C– S, N, P, C
• Traceranwendung natürlicher chemischer Wasser‐

i h lt t ffinhaltsstoffe: 
– Si



Adsorption und IonenaustauschAdsorption und Ionenaustausch

Sorption – Bindung von Stoffen an die Aquifermatrix

- Reversibel
- Irreversibel

Austausch
spezifische- spezifische
Adsorption



Sorption an Matrix und PartikelnSorption an Matrix und Partikeln



Sorption: pH‐AbhängigkeitSorption: pH Abhängigkeit



SorptionSorption



SorptionsisothermenSorptionsisothermen



Sorptionsisotherme (linear)Sorptionsisotherme (linear)

Verteilungskoeffizient = 
Steigung der linearenSteigung der linearen 
Sorptionsisotherme (Henry)

CKdC ** =
C*: Masse der am Mineral 

sorbierten Substanz (mg/kg) 
C : Konzentration der Substanz im 

Wasser (mg/L)
Kd: Verteilungskoeffizient (L/kg)



Sorptionsisotherme: WahlSorptionsisotherme: Wahl

Fehler bei der Wahl der
Sorptionsisotherme:
Nichtlinear statt linear



Freundlich SorptionsisothermeFreundlich Sorptionsisotherme

Freundlich
SorptionsisothermeSorptionsisotherme

nCKdC ** =
C*: Masse der am Mineral 

sorbierten Substanz (mg/kg) 
C : Konzentration der Substanz imC : Konzentration der Substanz im 

Wasser (mg/L)
Kd: Verteilungskoeffizient (L/kg)



Freundelich SorptionsisothermeFreundelich Sorptionsisotherme

Freundlich
SorptionsisothermeSorptionsisotherme

)(*)log(*)log( CNKdC +=

C*: Masse der am Mineral 
sorbierten Substanz (mg/kg) 

C : Konzentration der Substanz imC : Konzentration der Substanz im 
Wasser (mg/L)

Kd: Verteilungskoeffizient (L/kg)



Langmuir SorptionsisothermeLangmuir Sorptionsisotherme

Langmuir
Sorptionsisotherme

CbaC ***
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C*: Masse der am Mineral 
sorbierten Substanz (mg/kg) 

C : Konzentration der Substanz im 
Wasser (mg/L)

a,b: Konstanten



Langmuir SorptionsisothermeLangmuir Sorptionsisotherme

Langmuir
Sorptionsisotherme
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C*: Masse der am Mineral 
sorbierten Substanz (mg/kg) 

C : Konzentration der Substanz im 
Wasser (mg/L)

a,b: Konstanten



Langmuir SorptionsisothermeLangmuir Sorptionsisotherme

Bei der Langmuir-Isotherme erreicht der Sorptionsprozess 
einen Grenzwert:
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CbaC ⋅⋅
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a  :  Sorptions-Konstante als Funktion der Bindungsenergie 
(L/mg)  b  

:  maximal sorbierbare Masse der Substanz
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⋅+1 Cs :  Masse der am Mineral sorbierten Substanz (mg/kg) 
CW :  Konzentration der Substanz im Wasser (mg/L)

Rf : Retardationsfaktor
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Rf : Retardationsfaktor
Bd : Feststoffdichte
q : Wassergehalt
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RedoxRedox



Redoxpotential (Nernst)Redoxpotential (Nernst)



pE und E ‐ UmrechnungpE und E  Umrechnung

Aus: Merkel & Friedrich, 2002



pE‐pH DiagrammepE pH Diagramme

Aus: Stumm & Morgan, 1996



Bestimmung des RedoxpotentialsBestimmung des Redoxpotentials

Quelle: Appelo & Postma 1996Quelle: Appelo & Postma, 1996



StabilitätsdiagrammeStabilitätsdiagramme

Stabilitätsdiagramme
von Phasen

Hier: Arsen

Appelo C.A.J. & Postma D. (1996) Geochemistry, groundwater and pollution. Balkema, 536 p.pp ( ) y g p p



OberflächenkomplexierungOberflächenkomplexierung



FallbeispielFallbeispiel



FallbeispielFallbeispiel



FallbeispielFallbeispiel



FallbeispielFallbeispiel



FallbeispielFallbeispiel



Stoffkreisläufe: C ‐ GlobalStoffkreisläufe: C  Global



Stoffkreisläufe: C ‐ TemperaturStoffkreisläufe: C  Temperatur



Stoffkreisläufe: C (Flüsse)Stoffkreisläufe: C (Flüsse)



Stoffkreisläufe: N (schematisch)Stoffkreisläufe: N (schematisch)



Stoffkreisläufe: NStoffkreisläufe: N



Stoffkreisläufe: N ‐ KomponentenStoffkreisläufe: N  Komponenten



Stoffkreisläufe: S ‐ KomponentenStoffkreisläufe: S  Komponenten



Stoffkreisläufe: S ‐ KomponentenStoffkreisläufe: S  Komponenten

• Schwefeleintrag: Mineralien Gips/ Anhydrit Pyrit• Schwefeleintrag: Mineralien Gips/ Anhydrit, Pyrit
Luft-Deposition pro Jahr: 5-100 kg/ha

2• Schwefel im Gewässer: als Sulfat (SO4
2-)

• Schwefelkreislauf abhängig von Sauerstoff und• Schwefelkreislauf abhängig von Sauerstoff- und
Strahlungsverhältnissen

• mikrobieller Abbau aerob Sulfat
anaerob H2S



Stoffkreisläufe: P ‐ KreislaufStoffkreisläufe: P  Kreislauf



Stoffkreisläufe: P ‐ KomponentenStoffkreisläufe: P  Komponenten



Stoffkreisläufe: P ‐ KomponentenStoffkreisläufe: P  Komponenten

anorganisch gelöstes Phosphat
(Orthophosphat)(Orthophosphat)

organisch gelöstes Phosphat

organisch partikuläres Phosphat

Orthophosphat ist direkt pflanzenverfügbar 
(gilt nicht für organ. Phosphor!)

Eintrag von Phosphor in Gewässer: durch Erosion



Redox‐Prozesse im WasserRedox Prozesse im Wasser
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Redoxkette
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Abfolge im Raum (Aquifer)
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Rangfolge durch Freie Energie
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‘Titration mir organischer Substanz’
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Modellierung mit PhreeqC
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