Vorwort

Um wasserchemische Analysen zu interpretieren und geogene sowie anthropogen
beeinflusste aquatische Systeme zu analysieren, finden in den Grundziigen schon
seit den sechziger Jahren, verstéirkt aber erst in jliingerer Zeit, hydrogeochemische
Modelle Anwendung.

Zusammen mit Grundwasserstromungs- und Transportmodellen stehen sie als
numerische Modelle den klassischen deterministischen und analytischen Ansétzen
gegeniiber und nutzen deren Ergebnisse (Naturgesetze, abgeleitet aus physikali-
schen GroBen) als Grundlage fiir die Losung komplexer, nichtlinearer
Gleichungssysteme mit oft mehreren hundert Unbekannten.

Als Eingangsgrofien werden in der Regel moglichst vollstindige wasserchemi-
sche Analysen sowie thermodynamische und kinetische Daten bendtigt. Die ther-
modynamischen Daten stehen - soweit es sich um Komplexbildungskonstanten
und Léoslichkeitsprodukte handelt - in Form von Standard-Datensitzen fiir die
jeweiligen  Programme  zur  Verfiigung. Daten zur  Beschreibung
oberflachenkontrollierter Reaktionen (Sorption, Kationenaustausch,
Oberflachenkomplexierung) sowie kinetisch kontrollierter Reaktionen miissen
durch eigene experimentelle Befunde ergianzt werden.

Im Gegensatz zu Grundwasserstromungs- und Transportmodellen bediirfen hy-
drogeochemische Modelle an sich keiner Kalibrierung. Bei Beriicksichtigung
oberflachenkontrollierter und kinetisch kontrollierter Reaktionen miissen
allerdings auch hydrogeochemische Modelle kalibriert werden.

Typische Beispiele zur Anwendung geochemischer Modellierungen sind:

e  Spezilerung

e  Ermittlung von Séttigungsindizes

Gleich-/Ungleichgewichtseinstellung beziiglich Mineralen oder Gaspartial-

driicken

Mischen verschiedener Wisser

Auswirkungen von Temperaturdnderungen

stochiometrische Reaktionen (z.B. Titrationen)

Reaktionen mit festen, fliissigen und gasformigen Phasen (in offenen und

geschlossenen Systemen)

Sorption (Kationentausch, Oberfldchenkomplexierung)

e Entstehung eines bestimmten Wassers durch inverse Modellierung (reaction
path finding)

e  kinetisch kontrollierte Reaktionen

e reaktiver Stofftransport



VI Vorwort

Da nicht nur die Qualitdt der Ausgangsdaten (wasserchemische Analyse) und nu-
merische Fehler, sondern auch bestimmte Randbedingungen, die in den Program-
men vorausgesetzt werden, und vor allem die Auswahl des thermodynamischen
Datensatzes die hydrogeochemischen Modelle beeinflussen, ist es absolut uner-
lasslich, die Ergebnisse kritisch zu priifen.

Dazu ist grundlegendes Wissen iiber chemische und thermodynamische Pro-
zesse notwendig, das in den folgenden Kapiteln zu hydrogeochemischen Gleich-
gewichtsreaktionen (Kap. 1.1), Kinetik (Kap. 1.2) und Transport (Kap. 1.3) in
Form eines kurzen Uberblicks aufgefrischt wird, aber kein Lehrbuch ersetzen
kann oder soll. Kap. 2 gibt einen Uberblick iiber gingige hydrogeochemische
Programme, Probleme und mogliche Fehlerquellen der Modellierung sowie einen
detaillierten Einstieg in das in diesem Buch verwendete Programm PHREEQC.
Anhand einzelner Beispiele in Kap. 3 wird nicht nur auf praktische Anwendungen
der Modellierung eingegangen, sondern dariiber hinaus auch nochmals spezielles
theoretisches Wissen vertieft. Kap. 4 zeigt fiir alle Beispiele aus Kap. 3 detailliert
den richtigen Losungsweg.
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