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Einleitung 1

1  Einleitung
Die Elbtalglazialwanne, die die Fortsetzung der groBen glazialen Destruktionszonen
Brandenburgs und der Lausitz darstellt, ist das wichtigste Trinkwasserfordergebiet und eines
der groBten Reservoire Sachsens. Nordlich und sidlich von Torgau fordert die
Fernwasserversorgung (FWV) Elbaue-Ostharz GmbH  unterschiedlich  beschaffene
Grundwisser eines breiten Alterspektrums zur iiberregionalen Versorgung. Da die
Brunnengalerien entlang des westlichen Elbeufers in nur wenigen hundert Metern Entfernung
angeordnet sind, tritt die Uferfiltration, deren stoffliche Quellen und hydraulische
Randbedingungen im wesentlichen vom FluB bestimmt wird, als weitere Komponente hinzu.
Bei einem Uferfiltratsanteil von teilweise =50 % in elbnahen Brunnen beeinfluBt die
FluBwasserqualitit je nach Stromungsverhiltnissen, Stoffart und Milieubedingungen die
Rohwasserbeschaffenheit erheblich.

Das Hauptinteresse der Wasserwerksbetreiber gilt dem Leistungsvermogen der
Untergrundpassage verschiedene Wasserinhaltsstoffe zu eliminieren und StoBbelastungen zu
puffern, da dies entscheidende Kriterien zur Bewertung der Sicherheit des durch Uferfiltration
gewonnenen Trinkwassers sind. Wie auch im landseitigen GW bestimmen die Dispersion, die
Milieubedingungen sowie die von den Eigenschaften der Inhaltsstoffe und der Bodenmatrix
abhingigen Sorptions- und Umsetzungsprozesse die Wirksamkeit des beanspruchten
Aquiferraumes hinsichtlich Pufferung und Abbau stoBweiser und kontinuierlicher
Schadstoffeintriage.

Die nach der politischen Wende infolge weitreichender Industriestillegungen verbesserte
Qualitit des Elbewassers und erste Effekte der eingeleiteten Sanierungsmafnahmen im
Stromeinzugsgebiet haben das Uferfiltrat als Rohwasserquelle aufgewertet, wahrend die
landseitigen Beeintrichtigungen weiterhin zunehmen und sich sogar zum vorrangigen Problem
entwickeln.

Im Zuge der Erkundungsarbeiten durch HGN Torgau wurden schon vor Beginn der
Trinkwasserforderung (1985-87) Untersuchungen zur Hydrodynamik und Wasserqualitdt im
Einzugsgebiet des Wasserwerkes Torgau-Ost durchgefiihrt, denen regelmiBige
Uberwachungen der Wasserqualitdt in zahlreichen VorfeldmeBstellen der Férderbrunnen
folgten. Spitere Forschungsarbeiten erweiterten das Verstindnis der Hydrochemie und -
dynamik, u.a. durch Darstellung der Beschaffenheitsentwicklung und Abbauprozesse im FluB,
Uferfiltrat und landseitigen GW-Zustrom (NESTLER 1993; GRISCHEK 1995 a, b & 1997). Fur
die Praxis ergaben sich daraus wichtige Informationen zur Einschitzung von Gefihrdungen des
Trinkwassers. Diese Untersuchungen stieBen u.a. bei der Herkunfisbestimmung der
Grundwisser und Inhaltsstoffe sowie der Darstellung von Mischungsprozessen an Grenzen, die
die Anwendung von Isotopentechniken erforderlich machten.

1.1  Problemstellung

Bei der Erfassung und Charakterisierung der Schichtungs-, Strémungs- und
Mischungsprozesse konnen verschiedene Umweltisotope als natiirliche Tracer genutzt und
{iber deren Variationen teilweise auf Herkunft und Evolution der Wisser und ihrer Inhaltsstoffe
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geschlossen werden, was durch die alleinige Bestimmung hydrochemischer Kennwerte hiufig
nicht mit ausreichender Sicherheit gelingt. Auch die hydrodynamische Modellierung anhand
der  Druckpotentialverteilung und  Durchlissigkeiten  bleibt ohne  erginzende
Zusatzinformationen und Validierungen durch chemische und isotopische Daten unvollstindig.

Die milieuabhingigen Abbau- und Umsetzungsprozesse zwischen C-, N- und S-Verbindungen
erfordern simultane Betrachtungen mehrerer Isotopenspezies zum Nachweis der
Verflechtungen und Reaktionsabldufe. Zudem kommt den hydrochemischen Kennwerten
Nitrat, Eisen und Sulfat eine besondere Bedeutung zu, da die Eintrige aus verschiedenen
Quellen die Rohwasserqualitidt beeintrachtigen und damit einen auf Zusammensetzung und
Anteile der Wasserkomponenten abgestimmten Betrieb der Fassungsanlagen und aufwendige
AufbereitungsmalBnahmen erforderlich machen.

Haufig kann nur iiber die Kenntnis der Herkunft verschiedener Inhaltsstoffe auf sie betreffende
Stoffumsetzungen geschlossen werden. Kénnen z.B. im Aquifer freigesetzte Inhaltsstoffe nicht
von oberflichlichen Eintrdgen oder Zumischungen aus anderen Wissern unterschieden werden,
lassen sich iber die Redoxprozesse im Aquifer nur Vermutungen anstellen. Dies trifft
besonders auf das Verhaltnis von Fe(II) und SO,* zu, da die plotzliche Freisetzung von Fe(II)
im tieferen Uferfiltrat und landseitigen Zustrom der Fassungen ohne erkennbare SO, -Bildung
ablauft, was der Stochiometrie der autotrophen Denitrifikation und anderer zunichst als
Ursache vermuteter Prozesse widerspricht. Zudem erschweren zeitliche und raumliche
Variationen der SO, -Konzentration die Abschitzung des Konzentrationsanstiegs durch
Sulfidoxidation, wenn der so entstandene Anteil sekundiren Sulfats nicht isotopenanalytisch
quantifiziert wird.

Bisher  beschrinkten sich Untersuchungen  zu Isotopenverhiltnissen und
Konzentrationsverteilungen des sedimentiren Schwefels, dessen Beteiligung an
Umsetzungsprozessen sowie zu Wechselwirkungen zwischen Wasser und Aquifermatrix, die
den Schwefel und seine Redoxpartner einbeziehen, auf marine Sedimente, pyrit- und
braunkohlereiches Tertidr (LEUCHS & OBERMANN 1992, WISOTZKY 1994 & 96, SCHULTE et
al. 1997) und vorwiegend S.,-reiche Bodenhorizonte (MAYER 1993, KNIEF 1998).
Vergleichbare Erkenntnisse iber die &'S-Werte und Konzentrationen des sedimentiren
Gesamtschwefel in S-armen quartiren Lockergesteinsaquiferen liegen bisher nicht vor. Der
sedimentdre Schwefel wird daher aus den vorwiegend sandigen Quartirablagerungen
quantitativ extrahiert und massenspektrometrisch untersucht (Kap. 5.1) sowie dessen
erheblicher EinfluB auf die Redoxprozesse im Aquifer und die GW-Beschaffenheit nachfolgend
erldutert.

Wird die Vermischung zweier unterschiedlich beschaffener Wisser hydrochemisch untersucht,
ist nur bei genauer Kenntnis der Ausgangskonzentration des jeweils betrachteten Inhaltsstoffes
in beiden Mischungspartnern eine Berechnung der Volumenanteile moglich. Dies beréitet
besonders in den Randbereichen des Uferfiltrats bei Grund- oder Sickerwasserzumischungen
Probleme, da haufig nicht festgestellt werden kann, welcher Mischungspartner dominiert oder
ob iiberhaupt eine Mischung vorliegt. So konnten Zumischungen landseitigen Grundwassers im
unteren Bereich des uferfiltratbeeinfluften Raumes teilweise nicht sicher und Uferfiltrat bei
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hohem Anteil neugebildeten Grundwassers im oberen Aquiferbereich nur mittels EDTA
nachgewiesen werden (GRISCHEK et al. 1597). Die Mischungsanteile der Inhaltsstoffe selbst
sind nur isotopenanalytisch erfassbar.

1.2 Aufgaben und Ziele der Isotopenanalytik

Die Isotopenanalytik stellt durch Ermittlung der Umsetzungsprozesse in verschiedenen
Aquiferzonen sowie der Herkunft und Evolution der Wisser und Inhaltsstoffe ein wichtiges
Hilfsmittel zur Verifizierung der Hydrodynamik und Aufklirung der Ursachen der
Beschaffenheitsschwankungen dar. Sie kann damit grundlegende Sachverhalte fir die
Beurteilung von Beschaffenheitsentwicklungen und Gefihrdungen und fiir die Erarbeitung
nachhaltiger Bewirtschaftungsstrategien in Trinkwassereinzugsgebieten aufzeigen. Die
Erfassung der komplexen Zusammenhinge im Torgauer Talgrundwasserleiter erfordert
Untersuchungen an einem breiten Spektrum stabiler und radioaktiver Umweltisotope.

Die Radioisotope *H und "*C des DIC und DOC sollen Einblick in die Altersschichtung und
Herkunft der landseitigen Grundwisser sowie zu Kommunikationsbeziehungen zwischen
verschiedenen Aquiferbereichen geben. Bei der Datierung alter Grundwisser durch
Radiokohlenstoff ist zu prifen, ob Redox- und Losungsprozesse zu Verfilschungen fithren
konnen und wie weit diese korrigierbar sind.

Zeitliche Variationen des 180;420 in der Elbe sollen das tiefenabhingige FlieBzeitspektrum des
Uferfiltrats zwischen FluB und Brunnengalerie anzeigen und mit den Resultaten physikalischer
und hydrochemischer Analysen der Verbundpartner, z.B. mit CI™ als fast ebenso konservativem
Tracer wie das Wasser selbst, verglichen werden.

3504 und ®Cpyc sind auf ihre Eignung zur Tracerung und Differenzierung von Uferfiltrat und
verschiedener landseitiger Grundwisser sowie zur Aufklirung von Stromungs- und
Mischungsprozessen in der Torgauer Elbtalwanne, insbesondere entlang der MeBprofile
Torgau-Ost I und II, zu priifen. Diese Isotope konnen unter bestimmten Voraussetzungen
prizisere und =z.T. verallgemeinerungsfihige Aussagen zur Elbunterstromung bei
Fassungsbetrieb im MeBprofil I liefern. Die dort herrschenden Verhiltnisse sind in Teufe 4 der
elbnahen MeBstellen durch ungenaue hydrochemische Differenzierbarkeit der Wasser nicht so
sicher nachvollziehbar wie an der Quartarbasis in Teufe 5.

Um die Herkunft der im Uferfiltrat und GW geldsten Inhaltsstoffe aufkliren zu konnen,
miissen zahlreiche Quellen ndherungsweise quantifiziert und ihr jeweiliges, teilweise zeitlich
variierendes Isotopenverhaltnis ermittelt werden. Oberflachliche Eintrdage sind in Abhangigkeit
von der Zeit zu betrachten, da teufenspezifische Anderungen der Zusammensetzungen nicht
immer auf Prozesse im Aquifer zurickzufiihren sind. Kann anhand méglichst vollstandig
erfater Quellen oder aus Mefpunkten (MP) im Anstrom auf eine urspriingliche
Wasserbeschaffenheit und Isotopensignatur in einem MP zuriickgeschlossen werden, 1aBt sich
die Konzentration und Signatur eines dazwischen erfolgenden Eintrags berechnen oder ein
stattfindender Umsetzungsproze3 im Aquifer analysieren.

Insbesondere zur Ermittlung der Ursachen der ungewohnlich hohen SO,*-Konzentrationen in
jungen und einige Jahrzehnte alten (*H-reichen) Grundwissern der Elbtalwanne sind
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atmosphdrische und landwirtschaftliche Eintrige (organische und zahlreiche mineralische
Diingemittel), die die wichtigsten SO.*- und NO5™-Quellen darstellen, so weit wie méglich zu
quantifizieren und schwefelisotopisch zu charakterisieren. Dabei sind die seit Beginn der
Industrialisierung  erheblichen =~ Schwankungen  unterworfenen, regionalspezifischen
Konzentrationen und Isotopenverhiltnisse der oberflichlichen S-Depositionen so weit wie
moglich einzugrenzen.

Uber die Depositionsraten und Isotopenverhltnisse des atmospharischen Schwefels, der in der
siidlichen DDR bis zur Wende vor allem aus Kraftwerksemissionen stammt, liegen bis in die
70er Jahre zuriickreichende Informationen vor (IHLE & LIPPOLD 1995, MOLLER & LUX 1992,
NIELSEN et al. 1991, NEWMAN & FORREST 1991, CLARK & FRITZ 1997), auf die in Kap. 6.1
eingegangen wird. Die davor herrschenden Verhaltnisse sind nur in Gletschergebieten bekannt
(PICHLMAYER & BLOCHBERGER 1994).

Die Statistischen Jahrbiicher der DDR und RUNGE (1991) geben Durchschnittswerte zum
Einsatz S-haltiger Mineraldiinger an, wobei vor allem DDR-spezifisches Ammonsulfat und
Superphosphat, iiber deren Signatur bisher nichts bekannt war, quantitativ hervortreten.

Die Abgrenzung geogener und anthropogener Inhaltsstoffe erfordert nicht nur Betrachtungen
zum Stoffbestand des Quartirs, sondern auch zu eventuellen Beeinflussungen aus dem in
fritheren hydrochemischen Untersuchungen vernachlissigten Praquartir. Daraus ergeben sich
nihere Hinweise zur Durchlissigkeit der tertidren Aquitarde (oder gar Aquiclude) und zur
Spezifizierung der Stromungs- und Mischungsprozesse im Aquifer. Im Gegensatz zu dem von
MULLER (1988) detailliert beschriebenen Quartér existieren zur regionalen Geologie des
Praquartirs lediglich fragmentarische, meist als interne und bis zur Wende geheim gehaltene
Arbeitsberichte und Bohrlochdokumentationen vorliegende Einzelinformationen, deren
Auswertung und Zusammenfassung daher ebenfalls Teil dieser Arbeit ist (Kap. 2).

SchlieBlich missen Redoxprozesse beschrieben werden, durch die sich die moglichst entlang
der  FlieBpfade  der  Wisser  beobachteten Isotopenfraktionierungen und
Konzentrationsanderungen der Redoxpartner miteinander in Einklang bringen lassen.
Natiirliche und durch anthropogen verursachte Milieudnderungen hervorgerufene
Umsetzungsprozesse im Femn- und Nahbereich der Trinkwasserforderbrunnen sind voneinander
zu unterscheiden. Eintrige von Elektronenakzeptoren in gréBere Tiefen konnen mittel- oder
langfristig das Reinigungspotential des Aquifers vermindern. Im Fassungsnahbereich sind
Abhingigkeiten der Stoffumsetzungen von Betrieb und Férderleistung der Brunnen zu
untersuchen.

1.3  MeBstellen im Untersuchungsgebiet Torgau-Ost

Die Untersuchungen konzentrieren sich auf die Elbtalwanne im Einzugsgebiet des
Wasserwerkes Torgau-Ost unter Nutzung der 1994 errichteten GiitemefBnetze der FWV. Das
dichte MeBstellennetz ermdglicht die Aussagefihigkeit verschiedener Techniken zu testen und
die erhaltenen objektspezifischen und methodischen Erkenntnisse mit denen der
Verbundprojektbeteiligten zu vergleichen.
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GiitemeBnetz Torgau-Ost

Jedes der 20 MeBstellenbiindel im Einzugsgebiet des Wasserwerkes Torgau-Ost besteht aus
meist drei 5“-GW-Beobachtungsrohren, die als separate Bohrungen nebeneinander liegen und
tber dem Ende der jeweiligen Bohrung auf 2 m verfiltert sind, um so teufenspezifische
Beprobungen zu erméglichen:

s ein oberer MeBpunkt (MP) an der Untergrenze des holozénen Schotterkérpers,

¢ ein mittlerer im glazifluviatilen Mittelsandbereich und

o ein unterer in der fluviatilen Grobsandschicht unmittelbar iiber der Quartérbasis.

Ausgehend von halbjihrlichen Kontrollbeprobungen sind die entlang eines inneren und duBeren
Riegels angelegten MeBstellen so positioniert, dafl die Aufenthaltszeit zwischen den Brunnen
und den zugeordneten Mefstellen des inneren Riegels etwa 200-300 Tage betrdgt. Die am
Rand der Elbaue verlaufenden MefBstellen des duBeren Riegels dienen der Erfassung des
Zustroms von der Hochterrasse siidwestlich der Aue.

MeBprofile Torgau-Ost I und IT
1591/92 wurden zur GW-Beobachtung im Einzugsbereich des Wasserwerkes Torgau-Ost die
ca. 2 km langen représentativen MeBprofile Torgau-Ost I und II errichtet, die die Elbe queren
und jeweils iiber den zentralen Brunnen einer Brunnengalerie bis ins Hinterland verlaufen
(Abb. 1.3-1). Die gruppenweise nebeneinander angeordneten GW-Beobachtungsrohre
(Durchmesser 4,5 oder 2%) sind im oberen, mittleren und basisnahen Aquiferbereich mit 1 m
langen Johnson-Edelstahlfiltern sowie in Torgau-OstI in beiden zwischenliegenden Teufen
teilweise mit verloren eingebauten, mittels Druckluft beprobbaren Membranpumpen verfiltert
(Abb. 1.3-2). Die Profile ermdglichen damit eine teufenabhingige Beprobung in 3 oder
5 Horizonten (NESTLER et al. 1993). Zur Beprobung unterhalb des ElbefluBbettes verfiigen
beide MeBprofile iiber sog. KolmationsmeBstellen, die aus jeweils 3 Membranpumpen
bestehen. Die Profile ermdglichen

o eine prozeBbezogene und flieBwegverfolgende Beprobung,

o die Untersuchung einzelner Strémungskomponenten und

e eine gesonderte Erfassung der Wirkung der Kolmationszone.
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Abb. 1.3-2: Anordnung der MeBpunkte, Hydrodynamik und Quartirgeologie in
MeBprofilen Torgau-Ost I (oben) und II (unten).

Ab Mirz 1995 wurde die Farderleistung der 5 Brunnen der Fassung VI am MeBprofil I von je
150 m*/h auf ca. 230 m’/h (angestrebt wurden 250 m’/h) angehoben. In Fassung VIII am
MeBprofil II wurden wegen sinkender Trinkwasser-Nachfrage die beiden &dufleren Brunnen
abgeschaltet und die 3 inneren weiterhin mit 150 m*/h betrieben. Die in der Wasserwerkspraxis
ublichen Unterbrechungen des Brunnenbetriebs konnten trotz aller Bemithungen nicht immer
vermieden werden. Die Ausfille der Bezugsbrunnen 22 (Fassung VI) und 33 (Fassung VIII)
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sind in Abb. 1.3-3 dokumentiert und betrafen, mit Ausnahme des alleinigen Ausfalls des Br. 22
vom 1.10. bis 12.10.95, simtliche Brunnen der jeweiligen Fassung.

Temporire Brunnenabschaltungen lassen die im Agquifer ablaufenden Prozesse durch erhéhte
FlieBzeiten weiter fortschreiten, erhohen den Anteil neugebildeten Grundwassers im
oberflaichennahen Uferfiltrat und fithren zur Vermischung des in die Elbe exfiltrierenden
landseitigen Grundwassers mit tieferem Uferfiltrat.

Br.33

T TT T

Br.22

11495 20795 28.1095 5296 15.5.96 23896 11296 11.3.97 19697

Abb. 1.3-3: Ausfallzeiten der Brunnen 22 und 33 im Versuchszeitraum (TRETTIN et al. 1998).

KolmationsmeBstellen unter der FluBsohle

Die oberste Schicht der FluBsohle wird wegen des bei FluBwasserinfiltration stattfindenden
Eintrags von kolloidalen Feinteilchen und organischer Substanz sowie deren Ablagerung auf
der Oberfliche als Kolmationsschicht bezeichnet. Deren Durchlissigkeit hat sich mit dem
Riickgang der zementierenden Suspensionsfracht nach der Wende erhoht, liegt jedoch noch
immer deutlich unter der des Aquifers darunter.

Die in verschiedenen Tiefen unterhalb der FluBsohle eingebauten Membranpumpen der
KolmationsmeBstellen sind von einem Bedienpult am Ufer liber Schlauchleitungen beprobbar
und sollen:

* den raschen Abbau von Wasserinhaltsstoffen und der damit verbundenen
Isotopenfraktionierungen in den mikrobiell hochaktiven ersten Dezimetern der
Untergrundpassage erfassen. Damit kénnen die Abbaubarkeit bzw. Adsorbierbarkeit von
Schadstoffen und die Umsetzungsprozesse auf dem weiteren FlieBweg sicherer beurteilt
werden.

* Anderungen der chemischen und isotopischen Zusammensetzungen im FluB innerhalb
weniger Tage anzeigen, kurzzeitige Schwankungen jedoch ausreichend dampfen. Dies
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ermoglicht in der Praxis der Trinkwasseriiberwachung Gefihrdungsbewertungen bei
StoBbelastungen, die unmittelbar unter dem FluBbett aufgrund noch geringer Vermischung
und Dispersion mit relativ hoher Sensitivitit wahrgenommen werden kénnen (NESTLER
et al. 1995).
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2 Geologische und hydrogeologische Verhiltnisse
2.1  Regionalgeologische Gliederung
2.1.1 Grundgebirge

Das altpaliozoische und proterozoische Grundgebirge der Region gehort zur
saxothuringischen Zone des variszischen Tektogens. Der nérdliche AuBenrand der zwischen
Torgau und Wittenberg verlaufenden Mitteldeutschen Kristallinzone bildet die Grenze zum
jiingeren Rhenoherzynikum (KATZUNG & EHMKE 1993).

Tektonischer Bau

Die Untersuchungsgebiete bei Torgau liegen zwischen den durch die Elbtalzone voneinander
getrennten Teilblocken des Nordsichsisch-Lausitzer Massivs. Siidwestlich der Elbe befindet
sich der zur Sudthiringisch-Nordsédchsischen Antiklinalzone gehorende Oschatzer Teilblock
und im NE das zur Sudthtringisch-Niederlausitzer Synklinalzone gehorende Torgau-
Doberluger Synklinorium, welches wiederum Hillmersdorfer Teilblock im N und Bernsdorfer
Teilblock im S voneinander trennt (BRAUSE & HOFFMANN 1974). Infolge germanotyper
Bruchtektonik im Fernfeld der alpidischen Tektogenese brach in die Elbtalzone stid6stlich von
Torgau spitestens in der Oberkreide auf ca. 25 km Linge der sog. "Miihlberger Graben" ein,
an dessen nordwestlichem Ende das Untersuchungsgebiet (UG) Torgau-Ost liegt. Der
Grabeneinbruch bewahrte permische, im besonders tief abgesenkten zentralen und westlichen
Bereich des Grabens sogar untertriasische Sedimente vor weiterer Abtragung.

Der Miihlberger Graben findet seine Fortsetzung nordwestlich von Torgau in der Diiben-
Torgauer Senke und dem Bitterfelder Graben. Diesen Komplex gemeinsamer Genese faft
KNOTH (1978) unter dem Begriff "Bitterfeld-Ditben-Torgauer Grabenzug" zusammen. Ostlich
davon bzw. nérdlich von Torgau setzt sich die ungefihr dem Elbelauf folgende Stérungszone
des Elbelineaments fort. Anders als im Grabenzug sind dort keine Reste des permotriasischen
Deckgebirges erhalten, so daB im Gebiet Mockritz (unmittelbar nérdlich von Torgau) unter
dem Tertidr Rotliegendes folgt.
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Abb. 2.1-1: Ausschnitt der Geologischen Ubersichtskarte von Sachsen‘ohne kéhlozoische
Uberdeckung (1995) im Raum Torgau. Das Kartenbild stiitzt sich im Bereich des ‘Muhlberger
Grabens im wesentlichen auf Untersuchungen von BRAUSE & HOFFMANN (1974), jedoch noch
nicht auf jene von TONNDORF (1989). Malstab 1:200 000,
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Petropraphie des kristallinen Grundgebirges (Oberproterozoikum - Kambrium)
Beiderseits des Miihlberger Grabens bilden nicht mehr oberpermisches und untertriasisches
Deckgebirge, sondern zum Nordsdchsisch-Lausitzer Massiv gehdérende, monotone
Grauwacken des Vendium das pratertiare Fundament. Diese steilgestellte, vermutlich mehrere
tausend Meter miéchtige, turbiditische Fazies baut die Kernzone des Nordsichsischen Sattels
auf. Unter den pelititisch-psammitischen Klastika der weit verbreiteten Grauwacken liberwiegt
Quarz, gefolgt von Feldspat, Effusivgesteinsbruchstiicken, granitischen Quarz-Feldspat-
Verwachsungen, Quarziten, Lyditen, Tonschiefern und Phylliten in serizitreicher Grundmasse.
Die Grauwacken gehen an der Grenze zum Kambrium teilweise in Kieselschiefer und
Schiuffstein der bei Bad Liebenwerda aufgeschlossenen Rothsteiner Folge iiber (TONNDORF
1989, EISSMANN 1994).

Die Sedimente werden von im obersten Proterozoikum und Kambrium intrudierten Plutonen
granitisch bis granodioritischer Zusammensetzung unterlagert und durchschlagen und sind in
deren Nahe entsprechend kontaktmetamorph verindert. Am SW-Rand des Mihlberger
Grabens liegt das Tertidr auf dem sog. Beckwitzer Granodiorit und einem von Riesa nach NW
reichenden Komplex, bestehend aus prikambrischem GroBenhainer Gneis und kambrischem
Laaser Granodiorit (BRAUSE & HOFFMANN 1974, MULLER 1988).

In die Grundgebirgsgesteine des Nordsichsisch-Lausitzer Massivs dringen im Oberkarbon
zunichst quarzarme bis -freie Monzodiorite sowie nachfolgend Amphibol-Quarz-Monzonite
und Granodiorite, die auch im NE der Dahlener Heide, am Rande des GW-Einzugsgebietes des
Wasserwerkes Torgau-Ost, stellenweise die pritertiire Oberflache erreichen. Monzonitoide im
Liegenden des Tertidrs sind aus Taura und grofflichiger, zwischen Lausa und Riesa bekannt
(BRAUSE & HOFFMANN 1974). Die aus MeiBen bekannten Leukogranite scheinen dort nicht
ausgebildet zu sein (BEEGER & QUELLMALZ 1994). Diese variszischen Intrusionen sind Teil
des an das Lineament der Elbtalzone gebundenen Meiflener Massivs (frither Meif3ener
Syenodiorit-Komplex) und bilden mehrere 100 m bis einige km ins Nebengestein
hineinreichende Kontakthéfe, in denen das Grundgebirge zu Paragneis (Biotitgneis),
Glimmerschiefer, Phyllit, Quarzit und Orthogneis umgewandelt wurde und bereits seit der
assyntischen Phase (oberstes Proterozoikum-Kambrium) vorliegende Metamorphite eine
nochmalige Uberprigung erfuhren.

Das aus Dolomit, Kalkstein und turbiditischen Ablagerungen (pelitisch-psammitische
Wechselfolgen) aufgebaute Unter- und Mittelkambrium (jeweils mindestens 500 m méchtig) im
sog. Torgau-Doberluger Synklinorium, &stlich von Torgau, entging der Abtragung wihrend
des Paldozoikums durch Krusteneinbruch zwischen Hillmersdorfer und Bernsdorfer Teilblock
(FREYER & SUHR 1987). Es folgt dort im Liegenden des Tertidrs — in einigen Rinnen auch
unmittelbar unter dem Quartdr — und setzt sich nach W unter den permokarbonen und
triasischen Folgen der Diiben-Torgauer Senke bis nach Delitzsch fort. Neben dem, u.a. bei
Zwethau erbohrten Kambrium, das nach FREYER & SUHR (1987) eines der diltesten
organogenen Carbonate der Erdgeschichte darstellt, existieren im Torgauer Umland nur noch

im Zechstein machtige Carbonatserien.
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2.1.2 Permokarbone Rhyolithe und vulkanitische Sedimente (Ubergangsstockwerk)

Der subsequente Vulkanismus der variszischen geothermischen Ereignisse bildet die bis zu
500 m michtigen, ganz (berwiegend dem Unterrotliegenden zuzuordnenden, hiufig
ignimbritischen Rhyolithoide des Nordwestsichsischen Vulkanitkomplexes, die im ostlichen
Randbereich des Mihlberger Grabens das Liegende des Tertidrs bilden sowie als Schildauer
Berg und Torgauer SchloBfelsen zutage treten. Im Liegenden wurden in zwei Bohrungen
zwischen Schildau und Torgau graue und braunrote Sandsteine mit Einschaltungen von Tuffen,
Schluffsteinen und Konglomeraten erbohrt, die die im Oberkarbon bis moglicherweise
Unterrotliegenden abgelagerte Basis der permokarbonen Schichtenfolge bildet (BRENDEL
1963).

Als weite Teile der Umgebung im Oberrotliegenden der Abtragung unterlagen, lagerten sich
iiber 400 m méchtige Porphyrkonglomerate mit Einschaltungen roter, rundkdmiger Sandsteine
ab. Zwischen diesen Vulkanitsedimenten sind u.a. Quarze, Grauwacken und serizitische
Quarzite aus dem boéhmischen und erzgebirgischen Kristallin enthalten. Westlich des Elbelaufs
zwischen Torgau und Bad Schmiedeberg, darunter auch im Gebiet des Wasserwerkes
Mockritz, bildet diese Serie, neben den oben genannten Rhyolithoiden, das Liegende des
Tertidrs. Deckgebirge blieb in diesem Teil der Elbtalzone nicht erhalten, weil die Absenkungen
geringer waren als im westlich anschlieBenden Kernbereich der Diiben-Torgauer Senke.

Die permokarbonen Magmatite, daraus hervorgegangenen Sedimente und ins Vorland des
variszischen Orogens geschiitteten Abtragungsprodukte werden als eigenstandiges
"Ubergangsstockwerk" von Grund- und Deckgebirge abgetrennt. Zwischen dem Permokarbon
und den kambrischen Sedimenten im Torgau-Doberluger Synklinorium als jingster
Grundgebirgseinheit klafft eine weite Sedimentationsliicke.

2.1.3 Permotriasisches Deckgebirge

Zechstein (z1-z4; Oberperm)

Zwischen Merseburger Platte und Niederlausitz erreicht das reliktisch erhaltene Zechstein die
groBite Michtigkeit innerhalb des Beckenrandbereiches. Teilweise ist in der Grabenzone die
vollstandige Abfolge mit allen 4 Hauptserien des Zechsteins erhalten geblieben. Daher konnten
Bohrungen und refraktionsseismische Messungen bis zu 400 m Gesamtméchtigkeit fiir das
iiberwiegend marine Zechstein der Elbtalzone im Bereich des Miihlberger Grabens belegen
(BRAUSE & HOFFMANN 1974). Einige Kilometer siidlich liegt Zechstein bereits in kontinentaler
und kiistenndherer Beckenrandfazies vor (Bornaer Senke, Migelner Mulde) und wird daher
iberwiegend aus von S herantransportierten, terrigenen Schittungen oder Carbonaten
aufgebaut. Absenkungen innerhalb der Elbtalzone kénnen dazu beigetragen haben, dal das
Zechsteinvorkommen des Miihlberger Grabens stdrker marin geprigt ist als benachbarte
Vorkommen. Uber dem sehr michtigen Werra-Anhydrit des Miihlberger Grabens sind die
nachfolgenden drei Hauptserien des Zechsteins #hnlich wie Raum Merseburg-Halle
ausgebildet.

Uber steil einfallendem, nur wenig Feinsandstein enthaltenden, carbonatfreien Tonsteinen in
den untersten 32 m der Bohrung Triestewitz, die als fragliches Unterkambrium eingestuft
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werden, sowie nur 12m Oberrotliegendem, stellt feinglimmriger, grauschwarzer
Dolomitmergelstein bis -schiefer in 529 m Tiefe die Zechsteinbasis dar. Die 0,4 m machtige
Schicht ist das Aquivalent des Kupferschiefers Thiiringens und des Mansfelder Landes.

Die nachfolgende Werra-Serie (z1) 1aBt die beiden Transgressionsphasen des Werra-Zyklus
erkennen (ERZBERGER & LOTSCH 1960). Die éltere bildet 20 m méachtigen, massigen, dicht bis
feinstkérnigen Dolomit mit geringem Bitumengehalt. Aus der jiingeren gehen 244 m méchtige,
ebenfalls schwach bitumindse Anhydritfolgen mit diinnen Carbonat- und Tonzwischenlagen
hervor. Der Anhydrit ist nur an der Basis und in den obersten Metern zu Gips hydratisiert.
Dieser Uberrest des urspriinglich zusammenhingenden Merseburg-Niederlausitzer-Werra-
Anhydritwalls verdankt seine ungewdhnliche Michtigkeit méglicherweise synsedimentérer
Absenkung in der schon variszisch aktiven Elbtalzone, vor allem aber der spiteren, tiefen
Absenkung im Graben, wodurch die Subrosion durch zirkulierendes GW minimiert wurde. Die
teilweise auch am Beckenrand auskristallisierten leichtléslichen Salze (NaCl, evt. auch KCI)
sind dennoch nahezu vollstindig ausgelaugt.

100 — In der iiberlagernden, starker carbonatisch gepragten Staflfurt-Serie
Quartir (z2) 1aBt sich wieder der gleiche Zyklus erkennen: 49 m graubrauner,
Tertiar ! ungeschichteter, schwach bituminéser Dolomit und dariber 35 m

0+ ik | verschiedenfarbige, teilweise dolomitisch bis tonig gemaserte Gips-
und Anhydritlagen.

] Die darauffolgende 28 m machtige Leine-Serie (z3) besteht zu mehr
<00 ¢ A::ydﬁt als der Hilfte aus Anhydrit, daneben aus Gips mit Tonschlieren,
2 [T einzelnen Fasergipslagen und in den obersten 8 m aus tonig-
-soc | osii feinsandigem Schluffstein mit Gipsbrocken oder feinkristallinen

Gipszonen. Der rotbraune, feinstglimmnge Schluffstein leitet in die
iberwiegend terrestrisch geprigte Aller-Serie (z4) tber. Dort folgen

300 4 e L auf 2 m Gips, dhnlich wie zuvor in der Leine-Serie, z.T. fein- bis

mittelbrekziose  Schluffsteine mit Kalk-, Dolomit- und
- Schluffsteinbruchstiicken sowie Gipsbrocken. Ob es sich bei den in

-400 + allen Serien hiufig angetroffenen Brekzien um primére Ablagerungen

"Dbffrf""' oder um Kataklasierungen entlang subrosionsbedingter oder
- - tektonischer Stérungen handelt, geht aus der Bohrung nicht hervor.

Abb. 2.1-2: Bohrung Triestewitz (ERZBERGER & LOTSCH 1960).

Unterer Buntsandstein (su; Untere Trias)

Der Untere Buntsandstein geht unter Zunahme des terrigenen Einflusses ohne
Sedimentationsunterbrechung aus dem Zechstein hervor und wird durch eine carbonatische bis
tonige Matrix geprégt.

Die als "Aller-Serie des Zechsteins" und "Béckelschieferzone des Unteren Buntsandstein oder
Obere Bunte Letten des Zechstein" (z 5-8) gedeuteten fein- bis mittelbrekzidsen, kalk- und
gipsfuhrenden, rotbraunen Schluffsteine in =65 bis —43 m NN bilden einen Ubergang, iiber dem
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eine 57 m michtige Wechselfolge aus Kalkfeinsandsteinen und Tonsteinen mit Kalk-,
Kalksandstein- und Rogensteinbinken (Kalkoolith mit sandigem Bindemittel) lagert. Die
vorwiegend rotbraune Firbung der feinglimmrigen Klastika deutet auf kustennahe, die nach
oben zunehmende griinlichgraue Farbe auf erneut beckenwirts verlagerte Sedimentation. Das
Fehlen der in anderen Teilen NW-Sachsens entwickelten Basiskonglomerate deutet auch hier
wieder auf kiistenfernere Sedimentation als auBerhalb des Senkungsfeldes der Elbtalzone hin.
Spater abgelagerte triasische Sedimente wurden durch nachfolgende Hebungen spatestens in
der jungkimmerischen Phase abgetragen, so daB der Untere Buntsandstein das jingste
pratertidre Fundament im Miihlberger Graben darstellt.

Deckgebirgstruktur in Torgau-Ost
Fast 3 km ostlich von Triestewitz, in der ebenfalls noch im Blatt Torgau-Ost (4444) gelegenen

Bohrung Nichtewitz bei Arzberg, stoBt das Tertiar unmittelbar auf nur noch 119 m méchtigen
Werra-Anhydrit. Dies zeigt, wie stark die Absenkungsbetrige zwischen den einzelnen
Bruchschollen des Miihlberger Grabens auf engstem Raum wechseln. Da in dieser tektonischen
Hochscholle Werra-Anhydrit an die Pritertidroberfliche stoBt und daher vor und wihrend des
Tertiars stirker ausgelaugt wurde als der tieferliegende Zechstein zwischen Triestewitz und
Bennewitz, kam es zur Bildung einer markanten morphologischen Depression, die sich spéter —
bei weiter fortschreitender Subsidenz — mit tertidren Sedimenten fiillte und damit eine typische
Reliefumkehr darstellt.

SW WW Torgau-Ost
4 3 2 0 km -1 3 3 NE
100 + s : — : ; ' | Nichtewitz
A TemeviE ieluig Elbe Tiesewit T
50
0
=z
B A e e e g G w6 e E e te e e ey W ol ¥ o ® @ 4
E
=50
-100 - v v v v v v _v jV
Gruudgeblrge,.' :;v vv vanhvdzrjtvv VV VYV VYV VY VY VY Y
Grauwacke, ,1 gV M M AL Mo M MM Mo M MM MM s MU Mo et N g Ty
z
-150 + Ghmerscinefer,/ £ rd £ Dolomit // // 7z // 7 = 7/ AJ Vl
¢, Biotitgneis, ,\ iz 7 7 e
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Abb. 2.1-3: Geologischer Querschnitt durch Westrand und Zentrum des "Muhlberger
Grabens" entlang der in Abb. 2.1-4 dargestellten Profillinie am nordwestlichen Ende der etwa

25 km langen Bruchstruktur.
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Vermutlich bricht der Graben auch westlich der Elbe, entlang von tief ins Deck- und
Grundgebirge hinabreichenden Storungen, in zahlreichen Staffelbriichen ab, so daB die in
Abb. 2.1-3 von der Bohrung Triestewitz nach SW interpolierten Schichtgrenzen innerhalb des
Zechsteins als stark simplifiziert anzusehen sind. An der Michtigkeit der konkordant
aufeinanderfolgenden Zechsteinserien, die bei Triestewitz fast horizontal lagern, indert dies
jedoch wenig.

Die Grenze des Buntsandsteins zum diskordant aufliegenden Tertidr wurde von TONNDORF
(1989) an 5 Punkten zwischen Bennewitz und dem Alten Elbearm bei Kamitz durchbohrt, so
daB diese relativ genau dargestellt werden kann. Da die Bohrungen bis zu 30 m tief in den
Unteren Buntsandstein hineinreichen, ist davon auszugehen, daB dessen in Triestewitz
ermittelte Méchtigkeit von 57 m bis Bennewitz nicht wesentlich unterschritten wird.

Unmittelbar bei Bennewitz verliuft der siidwestliche Hauptabbruch des Grabens, an dem die
permotriasischen Sedimente auf die Grauwacken, Glimmerschiefer, Biotitgneise und
Granodiorite des Oschatzer Teilblocks sowie evt. auf Monzonitoide des MeiBener Komplexes
im Stiden stoBen. Die Begrenzung des Mihlberger Grabens setzt sich Giber den Ortskern von
Belgern weiter nach SE fort. Die in der Geologischen Ubersichtskarte Sachsens (Abb. 2.1-1) —
zumindest im UG Torgau-Ost — nicht beriicksichtigten Bohrungen von TONNDORF (1989)
zeigen, wie ungenau das aus geophysikalischen Messungen interpretierte geologische
Kartenbild von BRAUSE & HOFFMANN (1974) dort noch ist.

2.1.4 Tertiire Lockergesteinsiiberdeckung

Pritertidres Relief und Tertiiirbasis

Die Gesteine des pratertidren Fundaments sind unterhalb der Auflagerungsfliche tiefgriindig
verwittert und je nach Charakter der Ausgangsgesteine vertont, vergrust oder versandet — z.T.
auch pyritisiert — und darin enthaltene Feldspédte kaolinisiert. Die Kaolinisierung greift weithin
10 bis 40 m, in verwitterungsbegiinstigten Stérungszonen bis zu 90 m hinab (TONNDORF 1989,
EISSMANN 1994).

Die Ausfiillung der meisten Senken durch iltere, oligozine, teilweise sogar eozine Sedimente
sowie machtigkeits- und hohenkonstante Fortsetzung auflagernder, jingerer Serien tber die
Riénder der Senken und Bruchstrukturen hinweg, lassen erkennen, daf3 dort die prétertidre
Oberfldche das Relief der vorsedimentiren Oberfliche widerspiegelt und die tektonischen
Absenkungen im Miuhlberger Graben schon vor Ablagerung der tertidren Basisschichten
nahezu abgeschlossen waren. Hingegen weist das Tertiar in den kleinrdumigen
Subrosionssenken (z.B. bei Nichtewitz) hiufig auf noch nicht abgeschlossene
Auslaugungsprozesse zum Zeitpunkt der Ablagerungen hin. Dort konnen die
Schichtmichtigkeiten an der Tertidrbasis konstant bleiben oder nur geringfigig zunehmen und
so den Strukturen der Pritertidroberfliche folgen, d.h. hier wurden nahezu horizontal
abgelagerte Schichten erst spiter deformiert. Die wihrend und nach den schubweisen
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Absenkungen dariiber abgelagerten Serien weisen infolgedessen grofBere Méchtigkeiten als
auBerhalb dieser jiingeren Senkungsfelder auf.

114

10—

; T v i I T T r\l
4570 71 72 73 74 75 76 77 78
Abb. 2.1-4: Tertidrbasis bzw. Pritertidr-Oberfliche (m NN) in Torgau-Ost;
+:  Pritertidr erreichende Bohrungen der SDAG Wismut (TONNDORF 1989) und des VEB
Geologische Forschung und Erkundung;

¢ Brunnengalerien der Fenwasserversorgung Elbaue-Ostharz.

Das Untersuchungsgebiet Torgau-Ost liegt iiber den Ausliufern einer &stlich von Riesa
ausgehenden Schwelle der Pritertidroberfliche, die siiddwestlich von Mehderitzsch von einer
tiefen Erosionsrinne sowie an der Stim (LoBwig, Graditz) und NE-Flanke (Nichtewitz,
Arzberg) von iiber 100 m tiefen Subrosionssenken umgeben ist (Abb. 2.1-4). Letztere
enthalten michtige Ton- und Braunkohleablagerungen und weisen bevorzugt an den Flanken
halotektonische Storungen auf (TONNDORF 1989). Da Grund- und Deckgebirge nérdlich des
Profils Torgau-Ost I sukzessiv bis zum Torgauer SchloBfelsen ansteigen, liegt die Vermutung
nahe, daB die Subrosionssenke zwischen LoBwig und Graditz ihre Entstehung der damit
verbundenen rascheren Auslaugung des hohergelegenen Zechsteins verdankt. Wie in der
Subrosionssenke bei Arzberg bildet moglicherweise auch dort die Werra-Serie das pratertidre
Fundament.

Im siidlichen Vorfeld dieser Senke verschwindet das Tertidr teilweise oder vollstindig. Unter
einer undeutlich ausgebildeten Quartirrinne im westlichen Randbereich der Elbtalwanne,
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zwischen Bennewitz und Wasserwerk Torgau-Ost, trennen nur wenige Meter stauenden
Seetons der Spremberger Schichten Buntsandstein und Quartdr voneinander (Abb. 2.1-3).
Wahrscheinlich existieren dort geologische Fenster, an denen der tertisre GW-Stauer
abgetragen ist und daher carbonathaltige Wasser aus dem Unteren Buntsandstein ungehindert
aufsteigen kénnen.

Lithologie und Genese des Tertiiirs

Die von Siiden herangeschiitteten Abtragungsprodukte aus der oberkretazisch-alttertidren
Verwitterung des Lausitzer Granodiorit-Massivs sowie der bohmischen und erzgebirgischen
Kristalline bauen die "Alteren und Jingeren Nordwestsichsischen Schwemmficher
(Mitteleozdn-Unteroligozédn und Oberoligozén-Untermiozin) auf und sind vollkommen frei
von carbonatischen und sulfatischen Klastika, da entsprechende Gesteine im Herkunftsgebiet
sehr selten aufireten und dariiber hinaus verwitterungsanfilliger sind als die silikatischen
Gesteine der Grundgebirge.

Gegeniiber den meisten Vorkommen Sachsens hebt sich das Tertiar im Raum Torgau-
Schildau-Miihlberg durch ein Vorherrschen wasserstauender Tonkomplexe gegeniiber
durchlissigen Sandhorizonten hervor. "Ein Uber- und Nebeneinander linsenformiger, schlecht
sortierter und klassierter Tone, Schluffe und Feinsande prigt den Aufbau der tertidren
Schichtenfolgen" (TONNDORF 1989).

Aufeinanderfolgende tonige, schluffige und feinsandige Klastika in zyklisch wechselnder
mariner und terrestrischer Sedimentation bauen die tieferen Lagen der tertidren Schichten in
den Senken rund um das UG Torgau-Ost auf. Dort liegen terrestrische Tone und Schiuffe der
"Beckwitzer Folge" (Unteroligozin), die nérdlich von Beckwitz und Torgau mit marin-
brackischem Rupelton und -schluff verzahnen, sowie glaukonitreiche flachmarine Feinsande
der "Cottbuser Schichten" (Oberoligozén) vor. Beide oligozénen Folgen haben ihre siidliche
Verbreitungsgrenze in Torgau-Ost. Innnerhalb tiefer kleinrdumiger Subrosionssenken,
insbesondere im Gebiet der Bohrung Nichtewitz sowie zwischen Arzberg und Elbe, bildet
vereinzelt braunkohlereiches, bis 25 m michtiges, kontinentales Eozin aus einer ebenfalls
tonig-schluffig-feinsandigen Wechselfolge die Tertiarbasis.

Der Wechsel flachmariner und kontinentaler Ablagerungen setzt sich bis in die untermiozéne
Bitterfelder Decktonfolge (Spremberger Schichten, B4) fort, die iber Torgau-Ost hinaus
regional flichendeckend bis an die Sudgrenze der Tertidrverbreitung bei Dahlen, Riesa und
Miihlberg ausgebildet ist (TONNDORF 1989, EISSMANN 1994). Dort bewirkte die
Heraushebung des Erzgebirges und seines nérdlichen Vorlandes im Miozén eine von S nach N
fortschreitende Erosion der tertidren Sedimente und eine entsprechende Verlagerung ihrer
siidlichen Verbreitungsgrenze bis ins Pleistozin

Unmittelbar 6stlich und westlich der beiden MeBprofile stoBen Bohrungen des VEB
Geologische Forschung und Erkundung und der SDAG Wismut im untersten Bereich der
Spremberger Schichten auf Braunkohle des vierten Miozénen Flézhorizontes (auch bekannt als
"Bitterfelder" oder "4. Lausitzer Flozhorizont"), die in teilweise subrosiv gebildeten, fiir die
Moorbildung geeigneten, flachen Senken entstand und zu kontinentalen Bildungen iiberleitet.
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Feinsandige Zwischenlagen in den unteren Spremberger Schichten werden nach oben immer
seltener, bis extrem geringdurchlassige, plastische, dunkle limnische Tone und Schluffe fast
vollstindig die Folge aufbauen. Die in Torgau-Ost im Liegenden des quartiren Aquifers
erbohrten, blaugrauen bis schwarzen limnischen Tone der Spremberger Schichten gehen aus
der Absetzung der FluBtribe miandrierender Lausitzer Flisse und der "Urelbe" in
Uberschwemmungsgebieten, Altwasserarmen (pflanzenfiihrende Schluffe und Feinsande) und
seeartig offenen Wasserflichen einer langsam sinkenden Uberschwemmungslandschaft hervor
und bestehen vorwiegend aus Kaolinit, Quarz und Feinglimmer. Vereinzelt auftretende Sande
bilden nach EISSMANN (1994) die FluBbettfazies.

Bei dem in MeBstelle I-8 erbohrten braunkohlefiihrenden, extrem sulfidreichen (5,6 Gew.-% S;
Abb. 5.1-1 & -2) tonigen Schluff der Spremberger Schichten handelt es sich vielleicht schon
um die im anaeroben Bereich einer Flachkiiste abgelagerte , Alauntonfazies® des héheren
Bitterfelder Decktonkomplexes, die nach MULLER (1988) reich an feindispers verteilter
Braunkohle ist. Zwischen Dibener und Dahlener Heide sind die Spremberger Schichten und
die in der tieferen Exarationsstruktur der Elbtalwanne fehlenden, brackischen Briesker
Schichten glazigen stark gestort.

2.1.5 Quartire Sedimentationen und Uberformungen

Besonders machtig entwickelte Quartdrablagerungen, die diskordant die Tertidrformation
uberdecken und noch weit nach S uber sie hinweggreifen, prégen die Elbtal-Glazialwanne und
das Torgauer Umland. Der Charakter der Schichtenfolgen in der Exarationswanne und in den
weniger deutlich geschichteten Ablagerungen in den Endmorinenziigen der Dahlener und
Dibener Heide wird durch wiederholte VorstoBe und Riickziige des Inlandeises geprigt. Die
von N erfolgten Eisschiibe im Pleistozin bewirkten sowohl flichenhafte Wiederabtragung der
jeweils zu oberst liegenden Schichten als auch lokal begrenzte, tief in die Schichtenfolge und
z.T. bis in das pritertidre Fundament hineingreifende Ausrdumungen entlang von Rinnen und
Wannen. Infolge der Wiederabtragungen sind im UG nur kurze Zeitabschnitte reprisentierende
Ablagerungen des Quartirs, insbesondere spatelstereiszeitliche Akkumulationen und
Nachschiittbildungen, erhalten.

Typisch fur alle quartiren Ablagerungen der Region sind aufeinanderliegende Schichten von
fluviatilen Sanden, Kiesen, Schottern, limnischen Tonen, glazigenen Geschiebelehmen und
dolischen LoBablagerungen mit einer entsprechend wechselhaften Durchldssigkeit fur
zirkulierende Grund- und Schichtwisser. Die quartiren Sedimente sind in der ungeséttigten
Zone und im von Wasserstandsschwankungen beeeinflufliten, oxidierenden Milieu der ersten
Meter unter dem GW-Spiegel rostig bzw. limonitisch braun, im permanent reduzierenden
Milieu darunter dagegen unverindert grau gefirbt. In der Elbaue bei Torgau vollzieht sich
dieser Farbwechsel nahe der Grenze holoziner zu elstereiszeitlichen Sedimenten, so daB zur
Unterscheidung der Sedimente KorngroBenanalysen notwendig sind, um den Bereich des
Farbwechsels nicht mit der Schichtgrenze zu verwechseln.
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Druck und Schubkraft der dem Tertidr auflastenden Eiskappe bewirkten eine mechanische
Abtragung der unmittelbar anstehenden teridren Schichten - inklusive zugehoriger
Braunkohlefloze — und deren teilweise Resedimentation inmitten pleistoziner Sande und Kiese.
Durch Ablagerung zuvor exarierter oder erodierter braunkohlefiihrender Tertidrsedimente
gelangte ebenso feindispers verteilte Braunkohle ins Quartir. Der gesamte sedimentire
organische Kohlenstoff (SOC) setzt sich — neben resedimentierten Braunkohleresten — aus
Holzbruchstiicken und teilweise inkohlten Pflanzenhacksel zusammen, deren *C-Aktivititen in
spitpleistozdnen bis holozinen Ablagerungen schwach, in elster- und saaleeiszeitlichen
Sedimenten ldngst nicht mehr nachweisbar sind (Nachweisgrenze ~ 40 ka).

Gerdllzahlungen, die zwangsliufig auf grobere Komnfraktionen beschrankt bleiben, geben ein
gutes Bild tber die durchschnittliche Zusammensetzung des Quartdrs und ermdglichen
abzuschitzen, inwieweit einige geloste Inhaltsstoffe des Grundwassers aus Losungsprozessen
im quartédren Aquifer stammen kénnen. Die Analysen von EISSMANN (1994) und MULLER et al.
(1973, 1988, 1994) zeigen, daB alle quartiren Ablagerungen der Region — und damit der fur
die Trinkwassergewinnung und -becbachtung perforierte Aquifer — nahezu vollkommen
silikatisch sind. Hauptbestandteil ist stets Quarz, welcher zwischen 50 und 90 % der Gerélle
ausmacht. Den Rest bilden Quarzite, Grauwacken, Kieselschiefer, Rhyolithe und weitere, meist
véllig kaolinisierte Kristalline.

In den oberflichenwirksameren und damit fiir die Wechselwirkung zwischen Matrix und GW
wichtigeren feinkérnigeren Sedimenten sind die instabilen Gesteinskomponenten noch weniger
vertreten als es durch die Gerdllanalysen den Anschein hat, so daB3 sich die Verhiltnisse in den
uberwiegend sandig-kiesigen Folgen des Pleistozins und Holozdns zugunsten der
verwitterungsresistenteren Bestandteile, insbesondere des Quarzes, verschieben. Daher sind
carbonat- und gipsfithrende Klastika, die man schon in den groben Gerdllen der Elbtalwanne
bei Torgau vergebens sucht, in den quartdren Sanden noch viel weniger zu erwarten. Ein
nennenswerter geogener Eintrag von Carbonat oder gar Sulfat aus dem Quartar ins GW kann
somit ausgeschlossen werden. Der Mangel an priméaren Gesteinscarbonaten ist auf Kalkarmut
der nordischen Geschiebe und — wie schon im Tertiar — auf die seltenen Vorkommen
carbonatischer Gesteine im gesamten Einzugsgebiet der Elbe bzw. "Urelbe" zuriickzufiihren.
Wo Carbonat an der Gelidndeoberfliche ansteht, ist die Reliefenergie hiufig so gering, dall dort
nur Losungsverwitterung stattfindet und daher keine mechanischen Abtragungsprodukte von
dort bis in die Elbtalwanne gelangen kénnen.

Obwohl innerhalb extrem geringdurchlissiger bindiger Tone und Schluffe wieder vermehrt
leichter l6sliche Komponenten aufireten, kann die Auslaugung der seltenen carbonatischen
Ablagerungen — ob nun in nordischen Geschieben oder einigen fluviatilen Gesteinsfragmenten
aus dem Suden — durch die mit der Kalkarmut bzw. -freiheit des Aquifers verbundene relativ
hohe Konzentration an iiberschiissigem, kalkagressiven CO, im GW, als uberwiegend
abgeschlossen betrachtet werden.
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Dahlener und Diibener Heide

Links der Elbe, zwischen Belgern, Schildau und Dahlen, sind die Quartirablagerungen durch

bis vor wenigen Jahren noch als saaleeiszeitlich eingestufte "Stauchendmorénen" bis 120 m

michtig. Dort sind die Ablagerungen "extrem kompliziert und regellos aufgebaut, einem

aufgetiirmten Schutthaufen gleichend" (TONNDORF 1989). Zahlreiche hydrogeologische

Bohrungen der 70er und 80er Jahre lieBen im wesentlichen 4 Einheiten erkennen, die den

inneren Bau der Dahlener Heide kennzeichnen (EISSMANN 1994):

o saaleeiszeitlich modifizierte  Strukturen wund  weichseleiszeitlicher ~SandléB in
Oberflichennihe;

e ein im Gelinde bei etwa 110mNN ansetzendes, wirres Schollen- und
Schmelzwassersediment-Stockwerk, fur das EISSMANN die Bezeichnung "Schollenstapel-
moréne" dem Begriff "Stauchendmorine" vorzieht;

o eine zweigeteilte (Elster-)Grundmoréne unter dem Schollenstapel, und schlieBlich

o periglaziale, vor- und frithelstereiszeitliche FluBschotter der Freiberger Mulde in normaler,
im wesentlichen unverstellter Lagerung. Dies sind die einzigen nicht direkt von der Elbe
abgelagerten fluviatilen Quartdrsedimente im Umfeld des Untersuchungsgebietes.

Darunter folgt diskordant das Tertidr oder im Bereich tief eingeschnittener Rinnen unmittelbar
das Grundgebirge.

Die tertidren, tiberwiegend tiefmiozanen Massenanteile der Schollen entstammen offensichtlich
einem groferen Ausrdumungsgebiet, woflir vorzugsweise die Elbtal-Glazialwanne nérdlich der
Linie Belgern-Torgau in Frage kommt. Dort wurden die tertidren bis elster-1-glazialen
Schichtpakete durch das Inlandeis ausgequetscht, abgeschert und bis zu 20 km weit nach
Stiden transportiert.

Seit dem Spitelsterglazial ist die Dahlener Heide der erosiven Abtragung bzw. wihrend der
Saalevereisung auch glazigener Uberformung ausgesetzt gewesen. Einige Meter machtige,
frihsaaleeiszeitliche Schiittungen und Schwemmficher (gfQS1) aus der Dahlener Heide sind
als mittelsandiger Aquifer auf der Hauptterrasse westlich der Elbaue weit verbreitet. Im
Dahlener Sander — dem fast zeitgleichen Aquivalent dieser Schittung siidlich der Heide —
konnten FUHRMANN UND HANDEL (1991) durch pollenanalytischen Nachweis
holsteinwarmzeitlicher Sedimente in Toteissenken die elstereiszeitliche Bildung der Dahlener
und wahrscheinlich auch der Diibener Schollenstapelmorénen belegen.

Unter den gfQS1-Sanden liegt die im Raum LoBwig-Torgau-Welsau sogar flachenhaft
ausgebildete 1. Saalegrundmorine, in die sich elbewdirts Beckenschluffe einschieben. Letztere
lagern am Beobachtungsbrunnen I-8 als ca. 1 m michtige, tonige Schluffschicht auf den E2-
Fillsedimenten der Wanne (Abb. 4.3-6).

Geschiebemergel treten in den Schollenstapeln und Grundmorinen der Dahlener und Dibener
Heide deutlich haufiger auf als in den glazilimnischen Sedimenten der Elbtalwanne. Daher sind
“Cpic-Anreicherungen in einigen MeBpunkten der Dahlener Heide und sogar pH-Anstieg und
Calcitibersittigung in MP 3/75 vermutlich auf Carbonatlésung zuriickzufithren, Die damit
verbundene "Cpic-Abnahme fiihrt zur Uberschitzung des GW-Alters.
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Elstereiszeitliche Nachschubschotter der Elbtalwanne

Die Elbtal-Glazialwanne erstreckt sich bei Torgau vom Randabfall der Diibener und Dahlener
Heide, unmittelbar westlich des heutigen Elbelaufs, weit nach E bis iiber die Schwarze Elster
bei Herzberg und Bad Liebenwerda hinaus. Da der wenige Kilometer breite Streifen des
ostlichen Elbeeinzugsgebietes innerhalb der Wannenstruktur an das Einzugsgebiet der
Schwarzen Elster grenzt, ist diese Begrenzung nicht durch morphologische Erhebungen
gekennzeichnet.

Die ca. 10 m machtige, als tiefstes Fiillsediment der Wanne direkt auf Tertidr liegende "untere,
grobe Folge des Torgauer Fluviatils" (f{-gf) QE1n-2v) stellt nach MULLER (1988) zwischen
El- und E2-Vereisung (Miltitzer Intervall) iiber Toteis akkumulierten und beim Auftauen
abgesenkten FluBschotter dar (Abb. 1.3-2). Wie die anderen quartiren Verfillungen der
Exarationswanne fallen die Schotter mit sehr geringer Inklination nach N bis NW ein. Ihre
KorngréBe nimmt nach N etwas rascher ab als in den iberlagernden elstereiszeitlichen und
holozidnen Serien, so daf} anstelle der in Torgau-Ost iiberwiegenden grobsandig-kiesigen
FluBschotter in Mockritz Sande treten. Petrographische Unterschiede treten zwischen beiden
Standorten kaum auf Nur der Randbereich der Schuttficher unterscheidet sich bei Mockritz
deutlich. Dort werden die elsterglazialen Folgen im W und E von hoher aufragenden
glazilimnischen, teilweise mergeligen Sedimenten flankiert.

Nach Ende des emeut nordisches Material heranfiihrenden E2-Eisvorstosses wurde die
génzlich auftauende Exarationswanne von Riesa her mit sich nach NW vorbauenden fluviatil-
glazifluviatil gemischten Sedimenten und von den Réndern her mit glazifluviatilen Sedimenten
geflillt, die die "mittlere, feinkornige Folge" (f-gf QE2n) bilden.

An dessen Basis setzten sich bevorzugt Geschiebe und glazilimnische Sedimente wie im
MeBprofil Torgau-Ost I ab, wo diinne, als Zwischenstauer wirkende Schichten aus tonigem
Schluff und Geschiebelehm einen wesentlichen EinfluB auf das Stromungsregime von GW und
Uferfiltrat zwischen Elbe und Fassungsanlagen haben. Die in Torgau-Ost tber 30 m méchtigen
E2-Nachschubschotter bilden den Hauptteil des fur die Trinkwassergewinnung genutzten
Aquifers westlich der Elbe.

Die in den Bohrungen I-4 und I-5 einige Dezimeter, in Bohrung I-11 dagegen nur 5 cm
maéchtige Schluffschicht kann eine kleinrdumige, beispielsweise in einer Toteissenke gebildete,
glazilimnische Sedimentation oder die feinkérnige Ablagerung eines Altarmes sein. Bei der
darunterliegenden, nur in den Bohrungen I-3 und -4 angetroffenen, kalkfreien
Geschiebelehmschicht, handelt es sich entweder um einen Rest der auf der unteren, groben
Folge ausgewalzten E2-Grundmoréne oder um eine beim nachfolgenden Abschmelzen des
Eises abgelagerte und durch Schmelzwasserbiche zerstreute Ablationsmorédne, die als diinne
Morinendecke zuriickblieb und von EISSMANN (1994) als fiir die Elbtalwanne "typische Drop-
und Driftmorine" bezeichnet wird.

Carbonatische oder gar sulfatische Gesteine konnte MULLER (1988) bei detaillierten
schichtbezogenen Geréllanalysen mehrerer Bohrungen in Torgau-Ost nicht nachweisen. Selbst
fluBaufwirts, z.B. in MeiBen und Dresden, sind die Aquivalente des in Torgau sedimentierten
Quartirs, trotz eines hoheren Anteils instabiler Gesteinskomponenten, carbonat- und sulfatfrei.
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Holozine Aufschiittungen der Elbaue

Das vollkommen carbonatfreie Holozén (f QHo) der "Rezenten Aue" folgt unmittelbar tber
den E2-Schottern, da saaleeiszeitliche Ablagerungen ebenso wie die weichseleiszeitlichen der
Erosion zum Opfer fielen. In Torgau-Ost und Mockritz sind sowohl die friihsaaleglaziale
Elbehauptterrasse (fQS1) als auch die 15-19 m michtigen Schotter der weichselglazialen
Niederterrasse (f QW) in der Elbaue durch holozine Seitenerosion (Maanderbildung) beseitigt.
Westlich der Aue blieben lediglich die saaleglazialen Sedimente erhalten. Dort grenzt das
Holozin der Elbaue mit jungen Maanderbildungen und deutlicher Stufe an elstereiszeitliche
und noch stirker durch Schiittungen aus der Dahlener Heide geprigte frithsaaleeiszeitliche
Sedimente (Abb. 1.3-2).

Ostlich der Elbe greift das Holozin unregelmdBig in und iber die kaum abgetragene
Niederterasse und liegt daher auf weichselglazialen Schottern. Der Einschnitt in die reliktisch
erhaltene, morphologisch dort nicht mehr in in Erscheinung tretende Niederterrasse erfolgte in
der kurzen Zeitspanne des Spitglazials, die Aufschotterung bis zur Uberstauung vieler
Niederterrassenflichen im Bereich Torgau-Ost erst im Jungholozén. Nordlich und siidlich von
Torgau-Ost ragt die Niederterrasse dagegen 1-4 m iiber die heutige Auenoberfliche (MULLER
1973).

Die Gergllanalysen in den holozinen Elbeschottern #hneln denen der E2-Sedimente und
unterscheiden sich wie diese nur unwesentlich zwischen den Standorten Torgau-Ost und
Mockritz.

Uber den grobkomigen, holozinen Schittungen aus dem Siden begann im jiingeren
Atlantikum die flichenhafte Bildung der "Auelenmdecke" (If QHo), die im Mittelalter ihren
Hohepunkt erreichte. Trotz stindiger Aufarbeitung nahm sie in Abhéngigkeit von menschlichen
Besiedlungsaktivititen, insbesondere groBflichigen Rodungen, an Maichtigkeit zu und setzt
sich iberwiegend aus Sand mit geringem Schluffgehalt zusammen. Der Begriff "Auelehm"
bleibt also nicht nur auf Auelehmbildungen der Elbe-Altarme beschrinkt, sondern wird auf die
gesamte bodennahe Uberdeckung der FluBniederung ausgedehnt. Wihrend die groben
holozinen Ablagerungen in der Elbaue ca. 10 m michtig sind, erreichen die auflagernden
"Auelehme" hochstens 2 m.

Durchlissigkeit des quartiren Aquifers

Zwar ist die Porositit, d.h. das Gesamtporenvolumen, naturgemiB in den feinstkdrnigen
Sedimenten am grofBiten, das effektive Porenvolumen und damit die Permeabilitit wegen der
groBen Kornoberfliche jedoch minimal, weil das Hafiwasservolumen dem
Gesamtporenvolumen nahe kommt und das effektive Porenvolumen als Differenz beider
Volumina am geringsten ist. Die Permeabilitdt bzw. Durchlissigkeit erreicht nach HOLTING
(1995) in den Grobsanden ein Optimum, um dann mit zunehmender KorngréfBe, hin zu den
Kiesen wieder abzunehmen. Daher weist die untere, grobsandig-kiesige Folge (f{-gf) Q1n-2v),
ebenso wie der mittlere Teil des Holozéins (f QHo), die hochste nach BEYER (1964) berechnete
Durchlassigkeit auf (Abb. 1.3-2). Die Zusammensetzung des Gemisches klastischer Sedimente
wurde durch KorngréBenanalysen ermittelt, wobei die zu untersuchenden Sedimentproben
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durch Siebsitze unterschiedlicher Maschenweite (0,063-10 mm) geschiittelt und fraktionsweise
gewogen wurden (GRISCHEK 1998). Der Schnittpunkt der Summenkurve mit jener Linie, die
50 Gew.-% der Sediment-Gesamtmenge darstellt kennzeichnet die jeweilige mittlere
KorngroBBe. Die KorngroBeneinteilung erfolgt nach DIN 4022 als Ton (T, <0,002 mm),
Schluff (U, 0,002-0,063 mm), Sand (S, 0,063-2 mm) oder Kies (G, 2-64 mm). Steine (> 64
mm) treten im Lockergestein selten auf und haben keinen Einflu auf Hydrodynamik oder
hydrochemische Wechselwirkungen zwischen GW und Gestein. Obwohl die Siebanalysen keine
Unterscheidung zwischen Ton und Schluff zulassen, kann die Aquiclude (Spremberger
Schichten) aufgrund ihrer Eigenschaften beim Zerreiben in feuchtem Zustand ("seifiges"
Verschmieren zwischen den Fingern) als tiberwiegend tonig klassifiziert werden.

Aus den KomgroBenanalysen ergeben sich keWerte von durchschnittlich 0,6*10° m/s in der
dominierenden Mittelsandschicht und 2*10® m/s in den geringmichtigeren Grobsand- und
Feinkiesschichten im oberen und unteren Aquiferbereich. Die in Torgau-Ost I durchgefiihrten
Pumpversuche deuten sogar auf noch hohere Durchléssigkeiten, wobei die Differenz zu den
Durchléssigkeiten nach BEYER bis zu eine Zehnerpotenz betragen kann (DEHNERT 1998).

2.2  Hydrodynamische Verhiltnisse

Die Hydrodynamik ist durch GW-Zustrom zur Elbe als Vorfluter gekennzeichnet, wird in der
Aue jedoch stark durch das Betriebsregime der Wassergewinnung wie auch die wechselnden
Wasserstinde der Elbe modifiziert und ist daher nicht zeitkonstant. Eine Unterquerung der
Elbe durch ostelbisches GW im Sog der fluBnahen westelbischen Fassungen ist lokal belegt
(NESTLER et al. 1996).

Umfangreiche hydrodynamische Untersuchungen im Gebiet Mockritz zur "Riistungsaltlast
WASAG Elsnig" (TGU 1997) ergeben aus den keWerten der pleistozinen Sedimente und den
Druckgradienten entlang der Strombahnen GW-FlieBzeiten bis zu wenigen Jahrhunderten von
den Randgebieten des ca. 90 km” groBen Einzugsgebietes zu den Mockritzer Fassungen. In
Torgau-Ost ist mit Zhnlichen Verweilzeiten zu rechnen. Wegen der auBerst komplizierten
Stratigraphie in den Schollenstapelmorinen sind westlich der Aue stark differierende vertikale
Kommunikationseffekte zu erwarten. Die GW-Neubildung betrigt im Torgauer Raum
durchschnittlich ca. 123 30 mm (mindl. Mitt. Dr. HERZOG). Im Einzugsgebiet des
Wasserwerkes Mockritz ist neben dem Hauptvorfluter die am westlichen Auenrand parallel zur
Elbe verlaufende Weinske, von der temporére Einspeisungen in den Aquifer ausgehen konnen,
zu beriicksichtigen. Im westlichen Randgebiet von Torgau-Ost beeinfluBen als einzige
Oberflichenwisser eine Kette von z.T. ausgedehnten Fischzuchtgewissern zwischen Torgau
und Bennewitz das GW.

Der anhand von ®Ozo und “Cpic erkennbare gelegentliche Kontakt zwischen MP II-11/1
(MeBprofil Torgau-Ost IT) und dem Altarm zeigt, daf3 unter infiltrierenden Bedingungen von
Altarmen der Elbe — selbst wenn diese nur episodisch mit der Elbe verbunden sind ~ nicht zu
vernachlissigende Beeinflussungen des Grundwassers ausgehen.
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Trotz seiner Bedeutung als Hauptvorfluter erstreckt sich das Einzugsgebiet der Elbe nicht weit
vom FluB. Wiahrend im Westen die Heidehochflichen die Grenze zum Einzugsgebiet der
Mulde und ihrer Zufliisse darstellt, verlduft die Wasserscheide zur Schwarzen Elster im Gebiet
von Torgau-Ost und Mockritz etwa parallel zur Elbe in nur 4-7 km Entfernung. Nach SE wird
das Fassungsgebiet von Torgau-Ost durch die Decktonaufragung von Belgern begrenzt,
wihrend im NW der im Stadtgebiet von Torgau anstehende Hartenstein-Porphyr die quartiren
Aquifere von Torgau-Ost und Mockritz voneinander trennt.

Abb. 2.2-1 gibt beispielhaft einen Isohypsenplan fiir das nihere Untersuchungsgebiet von
Torgau-Ost wider. Im Vorfeld der Fassungen VIII-IX (am MeBprofil Torgau-Ost II) lassen
Stichtagsmessungen stellenweise deutliche vertikale, sowohl nach oben als auch nach unten
gerichtete Druckgradienten erkennen.

Abb. 2.2-1a: Isohypsen im Einzugsgebiet des Wasserwerkes Torgau-Ost bei Fassungsbetrieb
an beiden MeBprofilen (HGN Torgau 1994) und aus Hydroisohypsen-Karte der DDR (Blatter
1108-1/2 und 1108-3/4 von 1984; Abb. 2.2-1b).
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3 MeBgrifien und Analysenverfahren
3.1  Probenahme und hydrochemische Analytik

Die Beprobungen der Elbe und der GW-MeBpunkte erfolgte in Anniherung an das nunmehr
aktuelle Regelwerk des DVWK (1997). Das Abpumpvolumen bei Beprobung der GW-
Beobachtungsrohre lag iber dem von DEHNERT (1998) mittels Radon-222-Messungen
bestimmten notwendigen Abpumpvolumen. An einigen in situ mit Membranpumpen
ausgeristeten Mefstellen war aufgrund der geringen Férdermenge keine sichere Messung des
gelosten Sauerstoffgehaltes im Wasser maoglich.

Die Bestimmung der Sofortparameter Temperatur, pH-Wert, elektrische Leitfihigkeit, geloster
Sauerstoff und Redoxpotential erfolgte mittels FeldmeBtechnik der Fa. WIW GmbH,
Weilheim. Die Bestimmung der Siurekapazitit Kss3 (m-Wert) erfolgte ebenfalls sofort nach
der Probenahme im Feld durch Titration mit HCl. Die anderen Wasserinhaltsstoffe wurden in
Reihenfolge zunehmender Stabilitit im Labor analysiert. Die Uberpriifung der routinemaBig
eingesetzten kolorimetrischen Methoden mit anderen Nachweismethoden zeigte sehr gute
Ubereinstimmungen der Ergebnisse. Die Analysen erfolgten iiberwiegend im Labor des
Wasserwerkes Torgau-Ost sowie im Labor des Institutes fir Grundwasserwirtschaft der TU
Dresden. Die hydrochemischen Parameter wurden nach den in Tab. 3.1-1 aufgefiihrten
Methoden bestimmt.

Tab. 3.1-1: Hydrochemische Bestimmungsmethoden (TRETTIN et al. 1998, 19).
Parameter | Bestimmungsmethode

el. Leitf. |elektrochemisch (DIN 38404 C8)

pH-Wert : elektrochemisch

Eh-Wert :elektrochemisch

0, elektrochemisch
HCO;~  imaBanalytisch (m-Wert)

CI- ionenchromatographisch (DIN EN ISO 10304-1)
SO~ ionenchromatographisch (DIN EN ISO 10304-1)
NOs~ ionenchromatographisch (DIN EN ISO 10304-1)
NO,~ kolorimetrisch, photometrisch

NH,” photometrisch (Indophenolblau)

Ca™* ionenchromatographisch, AAS (DIN 38406 E3)
K’ ionenchromatographisch, AAS (DIN 38406 E13)

Mg?"  iionenchromatographisch, AAS (DIN 38406 E3)
Na’ ionenchromatographisch, AAS (DIN 38406 E14)
Fe™" kolorimetrisch (AMW* 5.8 4),
photometrisch (DIN 38406 E1)
Féo kolorimetrisch (AMW* 5.8.1),
photometrisch (DIN 38406 E1)
Mn kolorimetrisch (AMW* 5.13.2)
DOC NPOC-Messung (DIN 38409 H3), Gerite: liqui TOC, Fa Foss Heraus;
Dohrmann TOC Analyser DC-190, Rosemount GmbH, Hanau
*¥*AMW: Ausgewihlte Methoden der Wasseruntersuchung. Band 1. VEB Gustav Fischer Verlag Jena, 1986,
2. Aufl, 517 S.
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3.1.1 Berechnungen zum Kalk-Kohlensiure-Gleichgewicht

Die pH-Werte samtlicher Wisser des Untersuchungsgebietes liegen in einem Bereich, in dem
die Konzentration an Carbonationen vernachlassigbar gering ist und somit im Kalk-
Kohlensaure-Gleichgewicht nicht als Spezies des gel6sten anorganischen Kohlenstoffs (DIC)
beriicksichtigt zu werden braucht. Das Kalk-Kohlenséure-Gleichgewicht vereinfacht sich zu

COz(g) +H,0 < CO;(;.q) +H,0 & H.CO: & H + HCO;

Somit stammt das im Gelande als Bariumcarbonat fiir §“Cpic-Bestimmungen gefillte DIC
lediglich aus Hydrogencarbonat und im Wasser geléstem CO,, das durch die Erhéhung des
pH-Wertes auf 10-11 bei der Ba(OH),-Zugabe ebenfalls zu Bariumcarbonat tiberfithrt wird.
Der COz-Partialdruck (pco,) fiir das 1. Gleichgewicht und die Konzentration des gelésten CO;
fiir das Bicarbonat-Gleichgewicht berechnen sich aus m-Wert (Siurekapazitit) und pH-Wert:

g*JHco;
Pco, (atm) = LK—]I—K—L] (.1-1)
H 1
[H"][HCO; |
¢(COs) (mol) = [COxg] = =1 (312)

K]
Die Abhéngigkeit der Dissoziationskonstanten von der Temperatur (°K) beschreiben APPELO &
PosTMA (1996) wie folgt:
log Ky = 108,3865+0,01985076*T—-6919,63/T—40,45154*1ogT+6693 65/T?

und
log K, = -356,3094-0,06091964*T+21834,37/T+126,8339*logT-1684915/T>

Bei 10°C (283,15°K) sind Ky = 10" und K, = 10%%

Das im Wasser geloste bzw. freie COyuq setzt sich aus im Gleichgewicht zum
Hydrogencarbonat stehenden und iberschissigem, kalkagressiven CO, zusammen und schlief3t
den geringen Anteil tatsdchlicher Kohlensdure (H,COs) mit ein (HOLTING 1995, 198). Die
Fehlerempfindlichkeit ist wegen der pH-Abhéngigkeit erheblich. In den untersuchten Wassern
kann ein Fehler des pH-Wertes um 0,2 in beiden Féllen zu relativen Fehlern von bis zu 65 %
des Gasdruckes bzw. der Konzentration fithren. Im Gegensatz dazu ist der durch den iblichen
Analysefehler des HCO; -Gehaltes verursachte Fehler von pco; und ¢(COzuq) mit deutlich
weniger als 20 % vergleichsweise gering.

Die Gesamtionenkonzentration der untersuchten Wisser ist meist so hoch, daB3 der Unterschied
zwischen Aktivitit und analytisch bestimmter (molarer) Konzentration (c) nicht mehr
vernachlissigbar ist. So gilt fiir das Hydrogencarbonat:

[HCO:s] = Yucos « c(HCO5") (3.1-3)
Fiir einwertige Tonen wie HCO;™ resultieren aus der DEBEY-HUCKEL-Gleichung y-Werte
zwischen 0,86 in dem von salinaren Tiefenwissern beeinfluBten MP I-7/5 und 0,92-0,93 in

relativ gering mineralisierten alten Grundwéissern (z.B. MP I-1/5, II-7/1 und -7/3). Die als
Davis-Gleichung bekannte Erweiterung der DEBEY-HUCKEL-GI. im Programm "PHREEQC"
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liefert unwesentlich héhere y-Werte zwischen 0,88 und 0,93 (Ay HCO; in Tab. 7.1-3). Fiir das

ladungsneutrale CO3aq in Gl 3.1-2 sind selbstverstindlich keine Unterschiede zwischen
Konzentration und Aktivitdt zu beriicksichtigen.

Das gesamte CO, (ibliche Bezeichnungen: >CO,, TIC; hier DIC) berechnet sich im
wesentlichen aus der Summe von geléstem CO» und Hydrogencarbonat:

_ [°]

c(DIC) (moll) = ¢(COxzuag) + c(HCO;5") = c(HCO:™). 1+7Hco; . K, (3.1-4)
Hier liegt der durch die m-Wertbestimmung vorgegebene Fehler deutlich unter 20 %, erreicht
aber bei einem Fehler des pH-Wertes um 0,2 bis zu 40 % des DIC-Gehaltes. Die so
kalkulierten Werte zeigen in der Regel gute Ubereinstimmungen zu maBanalytisch ermittelten
DIC-Gehalten an Calcit-gepufferten Proben (Tab. 3.1-2). Zu diesem Zweck wurde den
Wiissern bei der Probenahme Calcit im UberschuBl zugesetzt, um COsuq zu puffern, und die
Titration zur Saurekapazitit bis pH 4,3 analog zur HCO; -Bestimmung im Labor
vorgenommen,
Mit dem "Deutschen Einheitsverfahren zur Wasser-, Abwasser- und Schlammuntersuchung
(1997)" kann der nach Gl. 3.1-2 ermittelte Gehalt an geléstem CO, tberpriift werden. Anhand
des aus der calcitibersittigten Losung gemessenen DIC-Gehaltes ¢(DIC)n und der
Feldparameter pH und Leitfdhigkeit (uS/cm) kann die Konzentration des in den Wissern
gelosten CO, (incl. HoCO;) gemidB DIN 38405 des Einheitsverfahrens ndherungsweise
berechnet werden:

[COxaglom = °(D‘f_3,;= (mol/l) (3.1-5)

K ——.L£+0,0375
1++—21=.10800

[1°]
Auch in diesem Fall ist das Ergebnis wesentlich stdrker vom pH-Wert als von den anderen
Parametern abhingig, insbesondere bei hohem pH-Wert bzw. geringer CO,-Konzentration.
Daraus 14Bt sich der im Gleichgewicht zugehorige pHpp berechnen und mit dem pH-MeBwert
vergleichen.

[cozm)JDmJ -

pHp = —IUE[KV [HCO']
3

In Tab. 3.1-2 sind gemessene und berechnete DIC- und CO,-Gehalte sowie pH-Werte einander
gegeniibergestellt, wobei es sich um Mittelwerte und Standardabweichungen (1o) der
Einzelwerte aus 2 Beprobungskampagnen (September 1995, April 1996) im Profil Torgau-
Ost I handelt. Da die DIC-Konzentrationen ausreichend hoch sind und Stérungen durch andere
Puffersubstanzen kaum ins Gewicht fallen, kénnen die Konzentrationen an geléstem CO, und
Hydrogencarbonat aller im Raum Torgau untersuchten Wisser aus p- und m-Werten bestimmt
werden. Daher weichen die aus calcitiibersittigter Losung gemessenen DIC-Gehalte, bis auf
wenige Ausnahmen, um weniger als 15% wvon den nach Gl 3.1-4 berechneten
Konzentrationen ab und belegen damit eine relativ gute Ubereinstimmung,
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Tab. 3.1-2: Mittelwerte und Streuungen (lo) der Einzelwerte von gegeniibergesteliten MeB- und
Berechnungswerten der DIC- und CO,-Gehalte sowie pH-Werte in Torgau-Ost I wihrend der
Beprobungskampagnen 9/95 und 4/96, bei denen zusitzlich die DIC-Gehalte aus calcitiibersittigten
Losungen gemessen wurden. Wo nur ein DIC-MeBwert (c¢(DIC).) vorliegt, ist der zugehdrige
Beprobungszeitpunkt in der ersten Spalte angegeben.

MP ¢(DIC)m ¢(DIC) [COxaq]ome [COxap] pHbx pH
{mmol/1) {mmol/1) (mmol/1) (mmol/T) (MeBwert)
1/1 26 +06 1 26 +0.5 1.6 +0,6 1.8 £0.5 61 02 | 61 +0.1
172 20 %05 20 0,3 1,0 +0.4 1,1 +0.3 64 +02 | 64 +0,1
1/3 1,9 +03 | 19 +0.4 0,7 +03 08 +03 { 66 02 : 66 =02
1/4 1,9 +03{ 19 +03 0.8 +0.2 09 +02 | 65 +01 i 65 +0.1
1/5 20 +02 i 19 +03 0,6 +0.2 06 02 | 68 +0,1 : 6,8 +02
11/1 (9/95) 23 2.1 0.9 0.9 6,5 6.5
11/3 (9/95) 2.5 2,0 1,1 1.0 6,4 6,5
11/5 (9/95) 1.8 1.9 0,7 0.6 6,7 6,7
Elbe 16 £03 i 16 £03 | 011 0,05 {011 +005: 7.6 +02 : 75 +02
2/1 (9/95) 2.0 1,9 0,3 0,3 7.1 71
2/3 (9/95) 1.8 2.0 0.3 0.3 7.2 7.1
3/2 (9/95) 2.0 2.0 0,2 0.3 72 72
3/3 (9/95) 19 i 21 0,3 0.4 7.1 7
3/4 1,8 +04 i 2.1 +05 0.7 +0,4 0,9 £0,5 66 +03 i 65 +03
3/5 19 +01 | 24 02 05 +03 06 +04 i 7.1 06 | 69 +05
4/1 23 +01i 24 +04 0.6 +0.2 07 +03 i 69 +02 : 68 +03
4/2 20+02: 25 +1,0 04 +0.2 06 05 | 71 +02 : 70 +03
4/3 204027 25 +06 05 +0.4 07 0,6 : 71 +04 : 69 +04
4/4 2,1 05 24 05 0,9 £0,6 1,1 07 | 67 +04 i 6,6 +04
4/5 20 £03 i 23 +09 0,7 +0.5 09 0,8 | 69 +04 | 68 +05
5/1 29 +08: 33 +16 1,0 £0.7 14 +1,1 68 +03 | 67 +04
5/2 17 #0219 +004 i 02 +001 025 +003: 73 01 | 72 0,1
5/3 20+07 i 21 +06 04 +03 0.4 +03 7.1 £0,3 | 7.1 £03
5/4 20 %051 21 +0.5 0,6 +0.3 0.7 03 68 +02 i 67 +02
5/5 20 +04 : 19 +04 0.6 £0.2 06 02 | 67 =01 | 67 +0,1
6/1 26 0,1 i 25 +02 0.7 £02 08 02 : 68 +0.1 | 68 +02
6/2 25 %04 22 +03 0.7 £02 0,7 +0.1 68 +0,1 | 68 +0.1
6/3 22 +02 1 24 06 0.6 +0.3 0.8 +0.5 69 +02 i 68 02
6/4 2007} 21 +03 0.4 +02 0,5 +0.1 70 £02 | 7.0 0,1
6/5 20 +05: 20 +03 0,6 +0,3 07 £02 | 68 +02 67 +0.1
Br.22 24 £0,7 i 22 +0,3 0.8 +0.4 08 03 ! 67 +02 i 67 +0,1
21/1 (4/96) 1.9 27 1.6 2.2 5.9 5.8
21/3 (4/96) 1.8 23 1,0 1.4 6.4 6.3
21/5 (4/96) 1.8 2,6 0.7 1.1 6,7 6.5
7/1 26 11 26 £04 17 £12 17 £07 | 62 05 61 +03"
72 23 +03 | 24 +0,1 0,8 +0.1 09 0 6,7 0,1 | 66 +0F
7/3 25 +05 1 30 +02 1.2 +05 16 +04 | 65 +02 {64 +02F
7/4 23 +06: 28 +04 1,0 +0.3 14 03 | 66 +0,1 65 +0,1°
7/5 (9/95) 2.4 33 1,0 1.6 6.6 i 64F
8/1 1,6 £04 : 16 =07 1,2 +0.2 13+07 | 58 +02 58 +02F
8/3 14 0,1 13 £03 0,9 £0 0,9 £02 610 61 £01"
8/5 1.9 06 : 17 0.1 0,6 +0,1 0,6 +0 67 +0 | 67 +0°

k: pH-MeBwert im Sep.'95 korrigiert
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Auch die CO,-Gehalte stimmen recht gut lberein, wenngleich der nach Gl. 3.1-5 ermittelte
[COzuqlome um durchschnittlich 0,1 mmol/l niedriger ist. Daher ist der nach Gl. 3.1-6
berechnete zugehorige pHppy nur geringfligig hoher als der gleichzeitige pH-MeBwert. Der
gelegentlich im Gelande bestimmte p-Wert durch Titration zur Basekapazitat bis pH 8,2 zeigte
in der Regel ebenfalls nur geringe Abweichungen von den routinemiBig nach Gl. 3.1-2
berechneten COj,q-Konzentrationen. Dagegen zeigen die nach Gesamtbeprobungen des
Profils Torgau-Ost I (9/95, 4/96) versuchsweise vorgenommenen p-Wert-Bestimmungen im
Labor deutliche CO,-Minderbefunde (bis 50 %) in allen Proben, vermutlich hervorgerufen
durch nicht véllig vermeidbare Entgasung des CO, bis zur Analyse.

3.2  Isotopenanalytische Verfahren und Zielsetzungen

Sauerstoff-18 des Wassers

Die §'*0-Bestimmung an Wissern erfolgte nach der Aquilibrierungsmethode zwischen Wasser
und CO; bei konstanter Temperatur. Die Wasserprobe wurde zur Einstellung des
Isotopengleichgewichtes 3 Stunden mit CO; bekannter Isotopenzusammensetzung dquilibriert.
Das *0/*°0-Verhiltnis des CO, wurde massenspektrometrisch am IRMS (isotope ratio mass
spectrometer) Delta S (Fa. Finnigan MAT) bestimmt und der §'*0-Wert des Wassers unter
Beriicksichtigung des temperaturabhingigen Isotopentrennfaktors berechnet. Die Angaben
erfolgen in &-Einheiten unter Bezug auf den internationalen Standard SMOW. Die
Standardabweichung der §'%0-Messung am Wasser betrigt bei der Doppelbestimmung
<0,1 %eo.

Zielsetzung:
0 und in Einzelfillen D wurden zur Differenzierung und Klirung der Herkunft von

Grundwiassern sowie als Tracer im Uferfiltrat, insbesondere zur FlieBzeitbestimmung,
eingesetzt.

Deuterium

Zur Deuterium-Analyse am H>-Gas wurde Wasser iiber Chromium reduziert und der
Wasserstoff im IRMS Delta S (Finnigan-MAT) analysiert. Die Gehaltsangabe erfolgt in der
tblichen §&-Notation unter Bezug auf den Standard SMOW. Der MeBfehler der
Doppelbestimmung betragt 1 %o.

Zielsetzung:
Vereinzelt wurden '*O-Daten durch D erginzt und/oder '*O-Anomalien dahingehend

iberpriift, ob sie dem gleichen Trend folgen. Bei Verdunstungseffekten ist eine Anreicherung
der schweren Isotope und eine charakteristische Abweichung von der lokalen MWL (meteoric
water line), die das §'°0/6D-Verhaltnis widerspiegelt, bzw. im DeuteriumexzeB zu erwarten.
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Tritium

Tritium wurde nach elektrolytischer Anreicherung um etwa den Faktor 15 mittels
Flissigszintillationsspektrometrie (Quantulus 1220) gemessen. Alle Konzentrationsangaben
erfolgen in Tritiumeinheiten (TU). Die Nachweisgrenze betrigt 0,5 TU, die
Standardabweichung des relativen Fehlers zusitzlich ca. 10 % des MefBwertes.

Zielsetzung:
In den landseitigen Grundwissern diente *H der Untersuchung der vom Alter abhingigen

Stockwerksgliederung und der Konstanz der Schichtungsverhiltnisse, deren Verfolgbarkeit
auch unter der Elbe untersucht wurde. Wichtigstes Anliegen war die Erkennung und grobe
Quantifizierung von Jungwasserzumischungen im tieferen Quartir. Die GW-Beschaffenheit
und Isotopenvariationen koénnen damit auf ihre Abhingigkeit von Wasseralter und
anthropogener Beeinflussung untersucht werden.

Kohlenstoff-13 des DIC

Alle DIC-Spezies (CO,, H,CO;, HCO;, COs*) wurden im Gelinde durch Zusatz von ca.
30 ml Ba(OH),-Losung (in Abhingigkeit vom m-Wert) je halbem Liter Wasserprobe bei pH
10-11 als BaCO; gefillt. Der Niederschlag wurde unter Stickstoffatmosphéire neutral
gewaschen, getrocknet und unter Vakuum durch Reaktion mit 100%iger Phosphorsaure das
CO,-MeBgas freigesetzt. Das Isotopenverhiltnis *C/*>C des kryogen gereinigten CO, wurde
massenspektrometrisch am Delta S (Finnigan-MAT) gemessen. Die MeBwertangabe erfolgt in
8-Einheiten (%o) im Verhiltnis zum internationalen Standard PDB. Die Standardabweichung
einer Doppelbestimmung bei der massenspektrometrischen *C-Analyse betragt 0,1 %o.

Zielsetzung:
BCpic wurde auf Eignung zur Unterscheidung und raumlichen Abgrenzung von Grundwissern

und Uferfiltrat, insbesondere in den MeBprofilen Torgau-Ost I und II, sowie zum Nachweis
darin ablaufender Mischungs- und Stoffumsetzungsprozesse untersucht.

Kohlenstoff-14 des DIC

Fir die '“C-Analyse am DIC wurde CO, aus bis zu 1501 Wasser nach Ansiuern mit
Schwefelsdure extrahiert. Nach schrittweiser Konvertierung des Kohlenstoffs in Benzol
erfolgte die Messung im LS-Spekrometer TRI-CARB 2260 XL. Die Konzentration wird unter
Bezug auf die Standards "NBS-Oxalsiure neu" und "ANU-Succrose" in percent Modemn
Carbon (pMC) angegeben. Die '“Cpic-Werte sind wegen moglicher Fraktionierungsfehler auf
8"C = —25 %o korrigiert, doch bleibt dieser Fehler — ebenso wie beim organischen Kohlenstoff
— weit unter dem analytischen MeBfehler von ca. 1 pMC.

Zielsetzung:
Das Alter *H-armer Grundwisser nahe der Quartirbasis kann, trotz einer nicht erfaBten

Zeitliicke von 45 bis 1000 Jahren, anhand des "“Cpic enger eingegrenzt werden. Bei DIC-
Bildung durch Oxidation alten organischen Kohlenstoffs oder Carbonatlosung in der
gesittigten Zone sind die berechneten "“Cpic-Alter niherungsweise zu korrigieren.
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Kohlenstoff-14 des DOC

Die “C-Messungen an der isolierten FA wurden mittels TAMS (Tandem Accelerator Mass
Spectrometry) im ISOTRACE-Laboratory der University of Toronto (Canada) durchgefiihrt
(BEUKENS et al. 1986). Die zugeschickten Trockensubstanzen werden dort mittels CuO bei
>600°C zu CO, oxidiert und kryogen vom gebildeten Reaktionswasser gereinigt. Uber
Lithiumcarbid wird das CO,-Gas =zu Acetylengas synthetisiert, das in einer
Funkenentladungsstrecke zwischen Metallelektroden zu Graphit reduziert und auf ein
Aluminium-Substrat als sog. Target aufgebracht wird. Das Graphit-Target wird mit einem
Cisium-Ionenstrahl beschossen, wodurch ein mit dem TAMS analysierbarer C-Ionenstrahl
erzeugt wird. Die angegebenen '“C-Werte sind Mittelwerte zweier Messungen, die jeweils
mindestens 0,3 mg Graphit erfordern. Der MeBfehler ist < 1 pMC und wird unter Einbeziehung
der Préparationsschritte im ISOTRACE-Laboratory und mdglicher Probenkontaminationen
(memory effect) mit maximal 1,35 pMC angegeben.

Alle 'C-Werte werden gemiB internationaler Konvention wegen moglicher '*C-
Fraktionierungen bei Aufbereitung und Messung durch den §°C-Wert korrigiert, wobei davon
ausgegangen wird, daB der organische Kohlenstoff durchschnittlich —25 %o PDB aufweist und
'C bis zur Messung mehr als doppelt so stark fraktioniert wird wie *C (CLARK & FRITZ 1997,
18).

8®C+25
—+——) G.2-1)

14 =14 . =
Ck Cm (] 2,3 1000

Die Korrektur ist gegeniiber dem 2c-Vertrauensbereich der MeBwerte vernachlassigbar klein.

Zielsetzung:
Auf ™Cpic beruhende GW-Datierungen konnen anhand des '“Cpa auf mogliche

Altersiiberschitzung (z.B. durch Carbonatldsung) iiberpriift werden. Die Untersuchungen
sollten zeigen, wie weit auch DOC zur GW-Datierung geeignet ist und ob es vielleicht sogar
zum DIC im silikatischen Aquifer vergleichbare Resultate liefert. Durch **C-Bestimmungen an
der Fulvinsiurefraktion des DOC kann der maximale Anteil '*C-freien, sedimentiren
organischen Kohlenstoffs am DOC niherungsweise berechnet werden. Im Uferfiltrat des
MeBprofil I wurde die Eignung des DOC als Indikator fir Mischungs-, Lésungs- und/oder
Umsetzungsprozesse untersucht.

Stickstoff-15 des Nitrats

Das geloste Nitrat wurde durch ca. 5 g Devarda-Legierung zu Ammonium reduziert und dieses
durch Destillation der alkalischen Lésung iber eine Kjeldahl-Apparatur in eine mit H,SO,4
angesduerte Vorlage iiberfiihrt. Enthielt eine Probe Ammonium wurde dieses vor der Nitrat-
Reduktion auf gleiche Weise ca. 20 Minuten destilliert und iberfithrt. Das anschlieBend
getrocknete Ammoniumsulfat gelangte on-line tiber den Elementanalysator Carlo Erba als N3
in den IRMS DeltaC (Finnigan-MAT) zur Bestimmung des “N/**N-Verhiltnisses. Die
apparativen Vorraussetzungen zur 8'*Nyo,-Analyse wurden 1996 geschaffen. Der analytische
Fehler der Doppelbestimmung betrigt 0,5 %o gegen Luftstandard.
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Zielsetzung:

Die §'*Nyo,-Analysen hatten Untersuchungen zur Variation in der Elbe sowie zu Eintrigen und
ablaufenden Denitrifikationsprozessen im ufernahen InfiltrationsmeBprofil von Torgau-Ost I
und in ausgesuchten NO; -reichen VorfeldmeBstellen westlich der Aue von Torgau-Ost zum
Ziel.

Schwefel-34 des Sulfats

Um Isotopenfraktionierungen im Sulfat-Schwefel der gewonnenen Probe durch mikrobiell
induzierte Reaktionen und durch Sulfidoxidation zu vermeiden, wurde die Wasserprobe im
Geldnde mit Zinkacetat (5 ml/l) und Chloroform (1 ml/l) versetzt. Vorhandenes Sulfid wird
daraufhin als ZnS gefillt, wihrend das Chloroform die mikrobielle SO.*-Reduktion
unterbindet. Nach Filtration des Wassers (SARTORIUS Zelluloseacetatfilter, 0,45 pm) wurde
das darin enthaltene SO.* bei pH 3-3,5 und ca. 70°C durch Zugabe von selten mehr als 25 ml
0,5 N BaCl,-Losung (in Abhingigkeit von der SO,*-Konzentration) quantitativ als BaSO,
gefillt. Die Ansduerung soll DIC als CO; austreiben und die Mitfillung von Carbonat
unterbinden. Lésung und Niederschlag wurden noch 1-2 Stunden heil gehalten, um den
Enthalpie-Riickgang zu beschleunigen. AnschlieBend lieB man die Rekristallisationsprozesse,
die mit einer Selbstreinigung des Niederschlags von Fremdionen verbunden sind, iiber Nacht
abklingen. War die Reaktion vollstdndig, so daB bei erneuter Zugabe von 0,5 N BaCl,-Lésung
zum Aliquot kein Niederschlag mehr ausfiel, wurde das BaSO, filtriert (Zellulosenitratfilter,
0,45 pm). Zur Vermeidung unerwiinschter Nebeneffekte bei der Massenspektrometrie wurde
CI' mit Reinstwasser aus dem BaSO4 gewaschen bis im Filtrat kein CI" durch AgNO; mehr
nachweisbar war. In der Regel stimmten die anhand des getrockneten BaSO, berechneten
SOs*-Konzentrationen gut mit den ionenchromatographischen Ergebnissen iiberein und
bestatigten damit die quantitative Fallung.

Das **$/*?§-Verhiltnis wurde nach vollstindiger Uberfiihrung des Sulfatschwefels zu SO,-Gas
durch Continuous Flow Combustion-Technik im IRMS Delta S (Fa. Finnigan-MAT)
gemessen. Durch die thermische Zersetzung des BaSOs mit V20s im UberschuB (1:10) bei
900°C wird das sauerstoffisotopische Verhiltnis des SO, vom V,0s bekannter
Isotopenzusammensetzung gepragt und damit eine konstante '*O-Korrektur gegeniiber der
Masse 66 bei der §°*S-Bestimmung ermoglicht. Die **S/**S-Verhiltnisse werden in 8-Notation
unter Bezug auf den internationalen Standard CDT angegeben. Der Melfehler der
Doppelbestimmung betrigt 0,2 %o.

Zielsetzung:
Gegenstand der **S-Untersuchungen waren die zeitliche Variation in der Elbe, die Eignung zur

Unterscheidung und rdumlichen Abgrenzung von Grundwissern und Uferfiltrat in den
Testprofilen, der Nachweis darin ablaufender Umsetzungsprozesse sowie die Herkunft und
Evolution des SO, -Schwefels. Dazu sind Charakterisierungen der regional eingesetzten S-
haltigen Mineraldiinger und rezenten Niederschlage sowie die Abschitzung der Konzentration
und Isotopie vergangener atmosphérischer S-Depositionen als wichtige InputgréBen
notwendig.
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An quartédren Sedimenten wurde gepriift, ob der mineralogisch nicht nachweisbare, feindispers
verteilte sedimentire Gesamtschwefel quantitativ, ohne Isotopenfraktionierungen und in einer
fir die Massenspektrometrie geeigneten Form gewonnen werden kann. Die teufenspezifische
Charakterisierung der Isotopenverhiltnisse des aus dem Bohrgut ausgesuchter GW-MeBstellen
im MeBprofil I extrahierten sedimentiren Gesamtschwefels legt den Vergleich mit der Signatur
sekundar gebildeten Sulfats nahe.

Sauerstoff-18 des Sulfats

Bei der BaSO,-Fallung, analog zum **S, darf der pH-Wert nicht unter 3 liegen, da durch die
Bildung von HSO4 und H,SO, der Sauerstoffisotopenaustausch mit H,O, dhnlich wie bei den
DIC-Spezies, selbst bei niedrigen Temperaturen beschleunigt ablauft (CLARK & FRITZ 1997,
148). Die '80504-Messungen fithrte Dr. W. GRAF am Institut fur Hydrologie der GSF in
Neuherberg unter Verwendung der von MAYER (1993) modifizierten Methode nach THODE
aus. Ein BaSO;-Graphit-Gemisch wurde kurzzeitig bei ca. 600°C vakuumgetrocknet und von
organischen Kontaminationen gereinigt, anschlieBend bei 1000-1150°C zur Reaktion gebracht,
wobei gebildetes CO; ausgefroren und CO unter Hochspannung (~1kV) im elektrischen Feld
zu CO; und C umgesetzt wurde. Das CO, stand nach kryogener Reinigung als MeBgas zur
Verfiigung. Der MeBfehler der §'*0-Bestimmung am Sulfat betréigt 0,5 %o.

Zielsetzung:
Eine begrenzte Zahl von *Osos-Analysen diente zur Erginzung bzw Bestatigung der **S-Daten

und der Uberpriifung auftretender Anomalien.

3.2.1 Priiparation sulfathaltiger Mineraldiinger zur 5>'S-Bestimmung

Sofern die Mineraldiinger nicht schon pulverformig vorlagen, wurden sie zermorsert und
daraufhin in erhitztem und mit HCI angesduertem Millipore-Reinstwasser (pH < 2) aufgelost,
unlésliche Riuckstinde durch Filtration (0,45pum Membranfilter) entfernt und das in Losung
iibergegangene SO,* wie bei den GW-Proben als BaSO, gefillt. Anhand von Hersteller- oder
Literaturangaben zu den S-Gehalten konnte stets eine vollstindige Extraktion des in den
Mineraldiingern enthaltenen Schwefels nachgewiesen werden; selbst in einigen trotz
Ansduerung nicht vollkommen wasserloslichen Diingern wie beispielsweise Superphosphat.
Daher waren in keinem Fall Isotopenfraktionierungen wihrend der Praparation zu befiirchten.

3.2.2 Priparation des sedimentiiren Gesamtschwefels zur Konzentrations- und 5*s-
Bestimmung

Das homogenisierte, auf Korngréfle <2 mm gesiebte Bohrklein aus 0,5-1m Bohrstrecke
stammt aus den 1991/92 niedergebrachten Bohrungen (MS I-1 bis I-8) im MeBprofil Torgau-
Ost I und der Erweiterung des InfiltrationsmeBprofiles im September 1995 (MS I-12 bis I-21).
Neben quartiren Proben konnte an den Mefstellen I-8 und I-21 jeweils der oberste Dezimeter
des konsolidierten, schwer durchteufbaren tertidren Seetons gewonnenen werden. Die
Sedimentproben wurden bei Zimmertemperatur oder durch sanfte Erwdrmung unter der UV-
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Lampe luftgetrocknet, da zur Extraktion des sedimentiren Gesamtschwefels (S,) kein Schutz
der Sulfide vor einer Oxidation notwendig ist.

Die geringen Gehalte iiberwiegend reduzierten anorganischen Schwefels in den quartiren
Sedimenten machen dessen Extraktion aus groBen Probemengen erforderlich und schliefen die
Anwendung der meisten herkémmlichen, vom Einsatz geringer Probemengen ausgehenden
Methoden zur S.-Gehaltsbestimmung aus. Die naBchemische Oxidation des sedimentiren
Schwefels aus unlimitierter Einwaage ist ein geeigneter Aufschlull flir Gehaltsbestimmungen
und erlaubt gleichzeitig die Priparation von BaSO, fiir nachfolgende &°*S-Messungen
(KROUSE & TABATABAI 1986, MAYER 1993). Die von MAYER an Bodenhorizonten
nachgewiesene Eignung dieses Extraktionsverfahrens konnte auf den S-armen, iiberwiegend
sandigen Torgauer Aquifer ausgedehnt werden. Um die Genauigkeit der Gehaltsbestimmungen
zu erh6hen und die durch Probeninhomogenititen verursachten Fehler zu minimieren, wurde
wesentlich mehr S extrahiert als zur massenspektrometrischen Analyse notwendig ist, wenn es
der S;-Gehalt der Sedimente zulieB sogar die Fallung von mindestens 50 mg BaSO, angestrebt.
Ca. 200 g Sedimentprobe (bzw. weniger als 50 g bei Proben mit S,-Gehalten > 1000 ppm)
wurde in ein 400 ml Becherglas gefiillt, unter laufendem Abzug mit konzentrierter
Salpetersdure (67%) und Brom (HNO;:Br; im Volumenverhiltnis 10:1 und etwa 0,5-1 cm
iiberstehend) versetzt, auf der Heizplatte unter anfinglichem Verrithren bei ca. 150°C iiber
mindestens 24 h bis zur Trockenheit eingedampft sowie die Prozedur anschlieBend mit
konzentrierter Salzsiure (32%) wiederholt, um sedimentiren S aller Oxidationsstufen zu SO
zu oxidieren. Dieses wird mit deionisiertem Wasser und konzentrierter HCl (im
Volumenverhaltnis 10:1) aufgenommen, erhitzt und das Aliquot durch Dekantieren iiber eine
Fritte (G3 oder G4) vorfiltriert. Danach wird auch das Sediment aus dem Becherglas auf die
Fritte gespult und mit heiBem Reinstwasser verbliebene SO,*-Reste ausgewaschen.
Tonenchromatographische Messungen zeigten, daB3 das Filtrat wihrend des Waschvorgangs
rasch seine SO.*-Konzentration verringert und nach Auswaschen des Sediments mit ca. % |
Reinstwasser nahezu SO,”-frei ist, so daB das anfallende Filratvolumen auf 1-1,2 | begrenzt
werden konnte.

80 — Aliquot des
| M Becherglases

70 '1|'

L W Filtrat der 1.

2 50T Auswaschung des

E 40 — Sediments mit ~ )

':'o* 30 T 0,4 | Reinstwasser i Filtrat der 2.

S : uswaschung des
20 ? Sediments mit
10

weiteren ~ 0,4 |

Abb. 3.2-1: Sulfatkonzentrationen (mg/l) im Aliquot des Becherglases nach erster Aufnahme
des sedimentiren Schwefels mit ca. 250 ml Reinstwasser und ca. 25 ml HCI sowie nach erster
und zweiter Auswaschung des Sedimentriickstands auf einer Fritte mit jeweils ca. 0,4 | heiBem
Reinstwasser. Von dieser repréasentativen und anderen quartiren Sedimentproben ging nach
der 2. Auswaschung keine nachweisbare SO, -L&sung mehr aus.
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AnschlieBend verlduft das Verfahren wie bei SO,*-Fillungen aus GW-Proben:

Nach der Hauptfiltration durch einen Zelluloseacetatfilter (0,45 um) wird das SO,* mit
mindestens 25 ml 0,5 N BaCl-Losung im UberschuB als BaSO, ausgefillt, wobei die
hochsaure Losung eine Mitfillung von BaCO; ausschlieBt. Einige S-reiche Proben muBten
wiederholt prapariert werden, wenn bei SO,*-reichem Filtrat die zur vollstindigen BaSO,-
Fillung notwendige BaCl.-Menge unterschitzt wurde. Das BaSO4 wird durch angelegten
Unterdruck filtriert, CI'-frei gewaschen bis das Filtrat bei AgNOs;-Zugabe keine Ausfillung
mehr erkennen 146t und spiter mit Pinsel vom luftgetrockneten Zellulosenitratfilter (0,45 pum)
abgenommen. Liegen — wie im Fall einiger holoziner Sedimentproben — weniger als 10 mg
BaSO; auf dem Filter, wird dieser in einem glassierten Porzellantiegel etwa 30 Minuten bei
850°C im Muffelofen riickstandslos verascht. Aus der BaSOs-Menge ergibt sich der Si-
Mindestgehalt im Sediment, da mit 80-100% Wiederfindungsrate zu rechnen ist (MAYER 1993,
44). Im sulfidfreien oberen Aquiferbereich kénnen signifikante Minderbefunde durch schwer
oxidierbaren kohlenstoffgebundenen S nicht ausgeschlossen werden. Durch Verbrennung
zahlreicher BaSO,4-Proben im LECO sulfur analyzer und nachfolgende Messungen direkt am
S0O,-Gas durch IR-Spektroskopie konnte Dr. H. ScHULZ (UFZ) nachweisen, daf die Fillungen
tatsachlich zu fast 100 % aus BaSO, bestehen und nicht durch etwaige Mitfillung von
Verunreinigungen zu hohe S,-Gehalte vortauschen.

Da bei ca. 200 g S-armen Sediments ca. 120 ml HNO;, 12 ml Br; und 145 ml HCI (ca. 120 ml
HCI zur Extraktion und weitere 25 ml zur SO,*-Aufnahme mit ca. 250 ml Reinstwasser) zum
Einsatz kommen, kann laut Herstellerangaben bis zu 1,5 mg BaSO, aus den Reagenzien
(Reinheitsgrad p.a.) stammen. Dem steht bei einem S,-Gehalt von 10 ppm 14,6 mg BaSQO, aus
dem Sediment gegeniilber. Daher kann in einigen, z.T. noch S;-drmeren holozéinen
Sedimentproben, die aufgrund aerober Milieubedingungen keine anorganischen Sulfide
enthalten, eine signifikante Verschiebung der **S/*S-Verhiltnisse und eine Uberschitzung der
Si-Gehalte um bis zu 15 Gew.% nicht ausgeschlossen werden.

Tab. 3.2-1: Mogliche SO, -Kontaminationen durch Chemikalien bei Gesamtschwefel-
Extraktion aus 200 g Sediment und dadurch hervorrufbare maximale BaSQ,-Ausfillung.

HNO; (65 %) Br, HCI (32 %)
Herstellergarantie| <0,5 ppm SO~ | <5ppm SO | <1 ppm SO
<1 ppm SO:~
Dichte (ke/l) 140 314 116
_eingesetzte Chemikalien-Menge | 120 ml bzw. 168 g : 12 ml bzw. 38 g : 145 ml bzw. 168 g
maximale BaSOs-Menge (mg) <0,20 <0,46 <0,82

Zwei Blindproben, die die Prozedur des Standardverfahrens mit allen oben beschriebenen
Reagenzien und Filter durchlaufen hatten, wiesen jedoch weder optisch erkennbare noch
gravimetrisch nachweisbare BaSO,-Fallungen auf. Da die Loslichkeit von BaSO, im ionisierten
Wasser — incl. Aktivitatskorrektur und Beriicksichtigung des BaSO,’-Komplexes — 2,5 mg/l
betragt und das vermutete SO,> aus 100 ml — d.h. um mehr als den Faktor 10 — angereicherter
Losung auszufillen versucht wurde, konnen aus den Chemikalien und Filtern kaum mehr als
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0,1 mg SO,/ in die beiden Blindproben eingetragen worden sein. Angesichts der deutlich
unter den Herstellergarantien liegenden Konzentrationen sind signifikante SO,>-Eintrige somit
selbst bei S-armen Proben unwahrscheinlich.

Aus Doppelextraktionen und -messungen (n = 8) sowie dem Vergleich des oben beschriebenen
Saureaufschlufverfahrens mit Konigswasseraufschliissen (Kap. 5.1) ergibt sich die
Reproduzierbarkeit der gesamten Probenpréparation mit einer durchschnittlichen
Standardabweichung der 5**S-Mittelwerte (o5) von 0,3 %o. Mit einem durchschnittlichen

relativen Fehler von fast 10 % variieren die ermittelten S,-Gehalte hingegen nicht unerheblich.
Maogliche Ursachen konnen die nicht vollstéindig erreichbare Homogenisierung der Proben,
eine z.T. vielleicht unvollstandige Oxidation kohlenstoffgebundenen Schwefels und geringe
Verunreinigungen im BaSO; sein.

3.2.3 Kontaminationsfreie Gewinnung der Fulvinsiurefraktion des DOC zur “C-
Bestimmung

Voranreicherung durch Reversosmose im Gelinde

Da wegen der geringen Huminstoffkonzentration bis zu mehreren hundert Liter Probe
transportiert werden miBten, erfolgte der erste Anreicherungszyklus direkt am Entnahmeort
mittels einer mobilen Gelandeapparatur zur Reversosmose (RO), deren Aufbau von GEYER
(1994) und KM et al. (1995) detailliert beschrieben wird. Das DOC wird mit hohem
Wasserdurchsatz (~ 250 Vh) rasch angereichert, um bei weiterer Anreicherung im Labor aus
501 konzentrierter Lésung ausreichend Trockensubstanz fiir die *C-Analyse gewinnen zu
konnen. Anders als bei der wvielfach groBtechnisch angewandten RO (z.B.
Meerwasserentsalzung, Reinstwasserproduktion) gilt hier das Interesse nicht dem
hyperfiltrierten Permeat, sondern dem zuriickgehaltenen, an Salzen und DOC angereicherten
Retentat.

Das aus dem Pegel geforderte GW gelangt zunichst durch je einen Vor- und Hauptfilter mit 1
und 0,45 um Porenweite in ein 50 | V2A-EdelstahlfaB, aus dem es — unter Uberwindung des in
Gegenrichtung wirkenden osmotischen Druckes — durch eine semipermeable Dunnschicht-
Kompositmembran im RO-Modul gepumpt wird. Wahrend das durch die Membran tretende
Permeat verworfen und durch einleiten neu geférderten Grundwassers im Fall ergianzt wird,
gelangt das nun hoherkonzentrierte Retentat zuriick in die Ausgangslésung, worin durch
wiederholte Teilnahme am Kreislauf die DOC-Konzentration kontinuierlich ansteigt. Auf diese
Weise werden die Inhaltsstoffe von meist etwa 500 1 Volumen in 501 angereichert. Trotz des
im Einzelfall hohen analytischen Fehlers bei der DOC-Gehaltsbestimmung von bis zu 20 %,
lassen die Konzentrate gegeniiber dem urspriinglichen Wasser eine DOC-Zunahme erkennen,
die im Durchschnitt dem Faktor der Volumenreduktion (meist 10) entspricht, d.h. das DOC
wurde zu fast 100 % angereichert.

Isolierung der Fulvinsidure (FA) durch Adsorptionschromatographie am XAD-8-Harz
Dank ihrer unterschiedlichen Loslichkeit in saurer Lésung konnen Fulvin- und Huminsiure (FA
und HA) zunichst voneinander getrennt werden, indem das im Gelidnde vorangereicherte
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Wasser noch im FaB mit HCI bis pH 1-2 angesauert wird. Sie unterscheiden sich hauptséchlich
durch eine geringere mittlere GroBe der FA-Molekille sowie deren Loslichkeit bei der
Protonierung ihrer ionenaustauschenden Gruppen (GEYER 1994). Wihrend FA weiterhin in
Losung bleibt sollte HA ausfallen, doch trotz DOC-Voranreicherung sind die HA-
Konzentrationen der untersuchten Wisser noch zu gering, um einen Niederschlag zu bilden.
Lediglich aus dem Elbewasser fillt HA aus, die durch Zentrifugation noch griindlicher vom
Aliquot getrennt werden kann.

Infolge der Ansduerung werden die beiden aquatischen Huminstoffe durch Ubergang in die
protonierte Form zunehmend hydrophob und kénnen daher an geeigneten organischen Harzen
sorbieren. Im Labor erfolgt die eigentliche Isolierung der Huminstoffe aus dem DOC-
Konzentrat durch chromatographische Abtrennung im Amberlite XAD-8 Harz, einem schwach
polaren Acrylester-Polymer (20-50 mesh), das nur organische Molekiile zuriickhilt. Da das
Harz geloste Huminstoffe adsorbiert, die den grofBten DOC-Anteil darstellen, und nach
intensiver Reinigung keine mefbaren organischen Stoffe mehr abgibt, 148t die so angereicherte
Substanz reprisentative "“Cpoc-Bestimmungen erwarten.

Zur Vermeidung organischer Verunreinigungen werden stets nur Glas oder weichmacherfreie
Kunststoffe als GefaB3- und Schlauchmaterial benutzt und selbst das Harz — trotz Reinheitsgrad
p.a. — zusitzlich mit Methanol und etwa 0,1 N NaOH gereinigt. Auch nach jeder Anreicherung
einer Probe wird das Harz in den Chromatographiesdulen mit NaOH, Millipore-Reinstwasser
und HCI gereinigt und anschlieBend in NaOH gelagert.

Die hydrophobe DOC-Fraktion liegt in den untersuchten Wassern iiberwiegend als FA vor, die
definitionsgemil jene DOC-Fraktion darstellt, die bei pH 2 am XAD-8-Harz sorbiert und mit
0,1 N NaOH daraus eluiert werden kann. Zur Sorption durchfloB das angesiuerte Konzentrat
mit ca. 2 I/h die mit insgesamt ca. 300 cm® Harz gefiillten Glassdulen. Zur Vermeidung der
Uberschreitung der Adsorptionskapazitat und eines damit verbundenen Durchbruchs der
hydrophoben Huminstoffe wurde das Harz, in Abhéngigkeit von der Huminstoff-Konzentration
nach 10-20 1 DurchfluB zunichst mit 0,1 N HCI ausgewaschen, um die FA zu entsalzen (vor
allem von Ca® und Mg®) und anschlieBend mit 0,1 N NaOH eluiert, um die organischen
Molekiile quantitativ zu desorbieren. Das ausflieBende Huminstoffkonzentrat wurde in
Glassédulen aufgefangen und auf pH 2 angesiuert.

Fallt nach mindestens 2-tdgiger Lagerung des Eluats im Kiihlschrank noch etwas HA aus, so
wird diese von der in Losung verbleibenden FA durch Zentrifugieren und Dekantieren
abgetrennt. Durch wiederholte Aufnahme mit 0,1 N HCI und anschlieBendes Dekantieren wird
dem HA-Prizipitat der letzte zuriickgebliecbene FA-Rest entzogen. Die ausschliefliche
Verwendung der FA zu Isotopenanalysen soll sicherstellen, dal Messungen und Vergleiche
zwischen den Proben an einer chemisch gleichwertigen DOC-Fraktion vorgenommen werden.
SchlieBlich wird das Eluat gefriergetrocknet und der iiberwiegend aus NaCl bestehende
Riickstand aus dem GefdB3 gekratzt, wobei mindestens Y g Festsubstanz anfallen sollte, weil
dieses nur wenig C (bis zu einem Minimum von 1 %) enthilt.
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Hydrophile Sauren, d.h. organische Makromolekiile, die weder im sauren pH-Bereich ausfallen
noch noch mit XAD-8 Harz angereichert werden koénnen, werden mit dem Filtrat verworfen.
Sie konnen noch nicht fiir “C-Analysen angereichert werden.

3.3  Theoretische Grundlagen zu den Isotopenverhiltnissen
3.3.1 Isotopenfraktionierungen

Prinzipiell wird das Isotopenverhiltnis der Elemente im natiirlichen Stoffkreislauf vom Verlauf
und Ergebnis chemischer Reaktionen (Kinetik, Gleichgewicht) und physikochemischer
Prozesse (Temperaturinderung, Diffusion, Dispersion, Mischung) beeinfluit. Bei
Stoffumsitzen, Transportprozessen und thermisch kontrollierten Gleichgewichten reagieren
bevorzugt die leichten Isotope, so daB sich das Isotopenverhiltnis zwischen den schweren und
leichten Isotopen (z.B. *C/**C, "N/*N, '*0/*°0, **5/**S) eines Elementes in einer Verbindung
andert. Zwischen dem betrachteten Element im Ausgangs- und Endprodukt einer Reaktion tritt
eine Isotopenfraktionierung auf, die durch den Gleichgewichts-Isotopenfraktionierungsfaktor o
oder den entsprechenden Anreicherungsfaktor & beschrieben wird. Typische Reaktionen mit
Isotopenfraktionierungen sind das Kohlensduregleichgewicht (CO2-gas, CO2-2queons, HCO5", DIC)
und Redoxreaktionen (z.B. Denitrifikation, Desulfurikation), in denen sich das schwere Isotop
in der verbleibenden Ausgangsverbindung anreichert.

Das Haufigkeitsverhilinis des schweren, zweithdufigsten stabilen Isotops zum Hauptisotop der
betrachteten Elemente ist gering und wird durch Fraktionierungsprozesse nur wenig
modifiziert, so daB sich die Isotopenverhiltnisse um weniger als 0,01 verdndern.
Dariiberhinaus erfordert die Absolutbestimmung der Isotopengehalte einen erheblichen
technischen Aufwand und das Ergebnis beinhaltet unvermeidliche systematische Fehler, die
Vergleiche zwischen verschiedenen Laboratorien und sogar die Reproduzierbarkeit am
gleichen Massenspektrometer unmoglich machen. Da das Interesse aber vielmehr den
Variationen als den tatsichlichen Verhiltnissen der beiden hiufigsten Isotope des jeweiligen
Elements gilt, werden die ermittelten "scheinbaren" Isotopenverhiltnisse mit einem gleichzeitig
am selben Massenspektrometer gemessenen Standard bekannter Isotopenzusammensetzung
verglichen und damit etwaige Abweichungen eliminiert. Der 8-Wert gibt das Isotopenverhiltnis
R einer Probe relativ zum Isotopenverhéltnis R eines international kalibrierten Standards an:

5Rerabe (%0) = Rerote “Rwat 1595 (3.3-1)
RSL-mdard
So dient beispielsweise im Falle des Kohlenstoffs das Calcit des Rostrums von Belemnitella
americana aus der kreidezeitlichen Pee Dee Formation im US-Bundesstaat South-Carolina als
Standard, dessen ermitteltes BC/C-Verhiltnis als VPDB von der IAEA in Wien
definitionsgemal auf 0 %o PDB festgelegt ist (CLARK & FRITZ 1997).

8" Cprobe (%0 PDB) = [(”—u)—“—q} . 1000 (3.3-2)
= 13~ 12 %
(Peiic) .
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Demnach sind die schweren Isotope in Proben mit positiven 3-Werten gegeniiber dem
jeweiligen Standard angereichert, bei negativen 5-Werten hingegen abgereichert.

Der Fraktionierungsfaktor zwischen dem Reaktanten A und dem Produkt B ist wie folgt
definiert:

= ee,—— = —— = .3"3
““R,/R, R, 1000+5, (33-4)
und l&Bt sich auch durch den Anreicherungsfaktor € ausdriicken:
BA - 53
€ (%)= (ct-1)+ 1000 %0 = ———— (3.3-4)

1000+64

Bei nicht zu starken Fraktionierungen gilt niherungsweise: € (%0) ~ 1000+ Ina ~ 84— 38g

Demnach entspricht die Differenz der §-Werte zweier koexistierender Phasen annzhernd dem
Anreicherungsfaktor € (%o). Fiir 8, — 85 < 10 %o betragt der Fehler dieser Naherung < 0,05 %o.
Besteht ein thermodynamisches Gleichgewicht, wie z.B. zwischen unbegrenzt vorhandenem
Boden-CO; und gelostem CO, an der GW-Oberflache, so bleiben die Isotopensignaturen bzw.
0-Werte der beiden Spezies und ihre Differenzen zueinander konstant. Bei kinetischen, d.h.
vornehmlich in eine Richtung ablaufenden Reaktionen, wie etwa bei biochemischen Prozessen
oder Phaseniibergingen im Wasserkreislauf, reagieren die aus leichten Isotopen
zusammengesetzten Ionen oder Molekiile schneller und reichern sich daher im Produkt an,
wihrend der Reaktant bei mangelnder Nachlieferung im geschlossenen System isotopisch
schwerer wird. Daraus erklart sich die Temperaturabhéngigkeit der Fraktionierungsfaktoren. Je
geringer die Temperatur und damit die Reaktionsgeschwindigkeit, desto stdrker die
Fraktionierung, d.h. desto gréBer die Differenz der Isotopenverhiltnisse zwischen Reaktant
und Produkt.

Liegt der Reaktant als limitiertes, nicht sténdig erginztes Reservoir vor und kann das Produkt
kein Isotopengleichgewicht zum verbliebenen Reaktanten herstellen, so verindern sich im
Laufe der Reaktion die Isotopenzusammensetzungen von Reaktant und Produkt, wobei —
bezogen auf das Produkt — zwischen offenem und geschlossenem System unterschieden
werden muBl (Abb. 3.3-1). Nach der Rayleigh-Beziehung kann das Isotopenverhiltnis in der
verbleibenden Restfraktion f des Reaktanden berechnet werden (FRITZ & FONTES 1980,
CLARK & FRITZ 1997). Ist a wie in Gl. 3.3-3 festgelegt so gilt:

Ry _ 8, +1000 _ -1
R,, &,,+1000

(3.3-5)

Bezogen auf das Produkt im offenen System

1
1 8,,+1000 -

R, R
Lo feo (3.3-6)

1
o= —A _ Ao ypa

By Be ~ 65 +1000
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Ry, 8, +1000  1-f

und im geschlossenen System R, B, .. 1000 = T (3.3-7)
1-fe
Wird o zur Vereinfachung als oo = Rp/R 4 definiert, so gilt:
fiir die Signatur des Reaktanten 8a (%o) = £°7'. (84, + 1000) — 1000 (3.3-8)
fiir die Signatur des Produktes
im offenen System 8g (%0) = atef®'e (a0 + 1000) — 1000  (3.3-9)
: 1-f*
und im geschlossenen System Op-akk (%0) = (8. + 1000) » _f ~ 1000 (3.3-10)

Das bei der SO,*-Reduktion gebildete und im GW akkumulierte Ha$ ist ein typisches Beispiel
fiir nahezu geschlossene Systembedingungen. Trotz der in der Elbtalwanne sehr geringen
Desulfurikationsraten kann daher hiufig bei der Forderung ilteren Grundwassers entgasendes
H,S olfatorisch wahrgenommen werden, was schon ab 1 mg H,S/1 moglich ist.

(]
o

: ........akkumulieﬁes H,S.

30 ; i ; ;
1 0,8 0.6 f 04 0,2 0

Abb. 3.3-1: Rayleigh-Beziehung am Beispiel fortschreitender Desulfurikation unter offenen
Systembedingungen (d.h. H,S wird sofort entfernt) und geschlossenen Bedingungen (H,S
akkumuliert sich und erreicht nach volliger SO,*-Reduktion die Ausgangszusammensetzung
Ap des Sulfats). euss.sos Wird bei bakterieller Reduktion auf —25 = 10 %o geschitzt (CLARK &
FRITZ 1997, 146). fist die Restfraktion des Reaktanten SO,

Fiir Mischungsprozesse zweier isotopisch unterschiedlicher Komponenten, aus denen sich der
Isotopenwert & der Mischung ergibt, gilt:

f181+f262 =34 mit fij+f =1 (33—11)
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wobei §; und f; die 5-Werte und Anteile der einzelnen Komponenten sind. Auf diese Weise
lassen sich Mischungsanteile von Komponenten unterschiedlicher Genese ermitteln, wenn
deren Isotopenverhiltnisse bekannt sind.

3.3.2 Interpretation der stabilen Isotope

Sauerstoff-18 und Deuterium

Die Isotopenzusammensetzung des Wassers hiangt primar vom Niederschlag und den GW-
Neubildungsbedingungen ab. Infolge hiherer Fraktionierung wihrend der Verdunstung bei
niedrigen Temperaturen sind die Winterniederschlage isotopisch leichter als im Sommer. Die
Phasenverschiebung zwischen Temperaturkurve und Ganglinie des '*Oso im Niederschlag
betrdgt weniger als 1 Monat. Daneben wird die Isotopenzusammensetzung der Niederschlige
auch durch die Herkunft der Luftmassen (atlantisch, kontinental) sowie vorangegangene
Niederschlidge und Aufnahme neuer Feuchtigkeit, die zur Abreicherung der schweren Isotope
kontinentalwirts fithren, bestimmt.

Die Isotopensignatur der Niederschlige ubertrdgt sich entsprechend der lokalen
Versickerungs- und Verdunstungsraten unter leichter Anreicherung der schweren Isotope auf
das GW und wird dort vorwiegend durch Mischungseffekte nivelliert. Der Niederschlagsanteil
des Sommerhalbjahres trégt, trotz hoherer Niederschlage in dieser Jahreszeit, infolge hoherer
Evapotranspiration weniger zur GW-Neubildung bei.

Starkere Verdunstungen iiber den flachen, ausgedehnten Gewéssern zwischen "GroBem Teich"
und den Bennewitzer Teichen kénnen im GW-Abstrom zu weiterer Anreicherung der schweren
Isotope fithren. Die durch variierende Neubildungsverhiltnisse in Abhingigkeit von Bewuchs,
Bebauung und Bodenart beeinfluBite rdumliche Verteilung der Isotopenverhaltnisse im GW zu
erfassen wiirde einen erheblichen Aufwand und eine héhere MeBstellendichte erfordern.

.[01d18 O (%) in Leipzig
[Ed18 O (%o) in Torgau
| mP (mm) in Melpitz/Torgau |

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12

Abb. 3.3-2: Mittlerer Jahresgang der 5'*0O-Werte (%0 SMOW) im monatlichen Niederschlag
der Station Leipzig zwischen 1986 und 1996 sowie Monatsmittelwerte von Torgau im
MeBzeitraum 4/96-6/97 (TRETTIN et al. 1998) mit zugehoriger Niederschlagshohe der Station
Melpitz/Torgau (BRUGGEMANN et al. 1999). Die #quivalenten &'°0O-Monatswerte

verschiedener Jahre variieren in Abhédngigkeit von Bildungstemperaturen, Herkunft und Genese
der Niederschlidge erheblich.
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Kohlenstoff-13

Niederschlagswasser steht zunichst im Gleichgewicht zum atmosphérischen CO,, dessen 5°C
infolge zunehmender Verbrennung fossiler Brennstoffe von urspriinglich —6,4 %0 PDB auf
mittlerweile fast —8 %o abgesunken ist (FRIEDLI et al. 1986). Bei Infiltration in den Boden stellt
sich rasch ein Gleichgewicht zum Boden-CO; ein, das in der Regel —23 + 2 %o PDB aufweist.
Der ohne wesentliche Isotopenfraktionierung oxidierende Co, der bei den in Mitteleuropa
verbreiteten C3-Pflanzen —27 £ 3 %o PDB aufweist, erfihrt nach der Mineralisierung bei der
CO,-Diffusion zur Oberfliche eine *C-Anreicherung um ca. 4 %o. Durch bakterielle Oxidation
abgestorbener Vegetation im Boden und Respiration in der Wurzelzone entsteht ein um etwa 1
bis 2 Zehnerpotenzen hoherer CO»-Partialdruck als in der Atmosphére. Daneben héngt es von
Temperatur und initialem pH-Wert des Wassers ab, wieviel CO; geldst werden kann. Hat sich
das gasformige COx im Perkolat und an der GW-Oberfliache gelost, assoziiert das COaqq)
teilweise mit Wassermolekiilen zur tatsichlichen Kohlensiure (H,CO;), wodurch der pH
gesenkt wird. Aus der ersten Dissoziation der Kohlensdure bildet sich Hydrogencarbonat,
wihrend die zweite Dissoziation angesichts neutraler bis leicht saurer FluB- und Grundwisser
vernachldssigt werden kann.

Die mikrobiell hochaktive Kolmationszone unter den ersten Dezimetern des FluBbetts verhilt
sich ahnlich wie die Bodenzone. Dort 1aBt ein hoher CO,-Partialdruck den 8"“Cpc im
Uferfiltrat gegeniiber dem FluBwasser absinken.

Die zwischen den DIC-Spezies auftretenden Isotopenfraktionierungen bei den Ubergéngen von
CO;) zu COqq und HCO;™ lassen sich wie folgt veranschaulichen:

B0y + *COxg @ PCOup + ¥COug (3.3-12)
BCOy + H2CO;™ < *C0y + HPCOy™ (3.3-13)

Da im wesentlichen die thermodynamischen Gleichgewichtsprozesse die Konzentrationen und

Isotopenverhaltnisse der DIC-Spezies in der ungeséttigten Zone bestimmen, lassen sich aus den

temperaturabhingigen Fraktionierungsfaktoren naherungsweise die Signaturen der einzelnen

Spezies errechnen.

Die Gleichgewichtseinstellung zu dem im UberschuB vorhandenen Boden-CO, verhindert

selbst bei Losung des aus der landwirtschaftlichen Dingung stammenden Carbonats in der

ungesittigten Zone einen nennenswerten 8"Cpjc-Anstieg, so daB der LosungsprozeB lediglich

eine Zunahme der DIC-Konzentration im Wasser bewirkt. Hingegen fithren kinetische

Reaktionen unter fast geschlossenen Systembedingungen bereits wenige Meter unter dem GW-

Spiegel zu Verinderungen der Isotopenverhaltnisse:

* Die Signatur des organischen Kohlenstoffs iibertrigt sich bei der Oxidation auf das
sekunddr gebildete HCO;5",

* Bei Methanogenese nach Aufbrauch der Elektronenakzeptoren kommt es zu besonders
starker ®Cpic-Anreicherung (Kap. 7.1.2).

* Durch Carbonatlésung in glazialen Geschiebemergeln der Heide kann weiteres, isotopisch
schweres DIC ins GW gelangen (Kap. 7.1.1 & 7.3.3).
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Bei der langsam ablaufenden Silikatverwitterung in der praktisch carbonatfreien Elbtalwanne
wird zwar CO, oder H,COs; konsumiert, der pH unter geschlossenen Bedingungen erhght und
die Speziesverteilung zum HCO;™ verschoben, doch gelangt kein zusitzlicher, isotopisch
schwerer Kohlenstoff ins GW.

Schwefel-34 und Sauerstoff-18 des Sulfats

Je nach Herkunft und vorangegangenen Reaktionsabldufen kann die Isotopenzusammensetzung
des Sulfats stark variieren und somit als Indikator fiir Quellen, stattgefundene Prozesse oder
einfach zur Differenzierung von Grundwissern dienen.

Landwirtschafiliche Diingung und atmosphirische Deposition, insbesondere aus
Kraftwerksemissionen der Vorwendezeit, lassen bereits durch das Sickerwasser mehrere
100 mg SO*/1 ins GW gelangen. Die Signatur dieser Quellen wird durch Vermischung und
lange Zwischenlagerung im Boden verwischt. Daneben erfolgen in der gesittigten Zone des
Untersuchungsgebietes Eintrdge aus geogenen Quellen, die als sekunddre sulfidische und
salinare sulfatische Verbindungen im Locker- und Festgestein vorliegen. Erstere bilden bei der
Oxidation und Losung isotopisch leichtes SO4*, wihrend die Losung letzterer zur Zunahme
isotopisch schweren Sulfats im GW fiihrt.

Mikrobielle Reaktionen kénnen sowohl fiir reduktive als auch oxidative Verdnderungen des S-
Budgets und damit einhergehende Isotopenfraktionierungen im GW verantwortlich sein. Da
die S-Isotope bei der SO,*-Reduktion wesentlich stirker fraktioniert werden als die O-Isotope
und letztere bei der Oxidation reduzierten Schwefels aus O,- und H,O-Molekiilen bezogen
werden miissen, weist der Sauerstoff des Sulfats im Vergleich zum Schwefel deutlich geringere
Variationsbreiten der Isotopenverhiltnisse auf (FRY et al. 1988, KROUSE et al. 1991). Zunichst
ist die Fraktionierung %0 etwa um den Faktor 2,5-4 geringer als €**S, doch mit weiter
fortschreitender SO,*-Reduktion bleibt §'*Osos sogar konstant (FRITZ 1989).

3.3.3 Interpretation der radioaktiven Isotope

Tritium

Aus natiirlicher kosmischer Bestrahlung und in sehr viel stirkerem MafBe aus den bis 1962
durchgefiihrten oberirdischen Kernwaffentests stammende Neutronen setzten durch Kollision
mit N Tritium frei, das nachfolgend mit den Niederschligen ins GW gelangte (CLARK &
FRITZ 1997):

N'}N +n — lzsc +* 35H

Der vor 1953 durchschnittlich 5 TU betragende natiirliche *H-Gehalt der Niederschlige ist bei
einer Halbwertszeit von 12,43 a auf mittlerweile weniger als 1 TU (=0,12 Bq/l) gesunken.
Nach dem Hohepunkt der Kernwaffentests erreichte die Konzentration 1963 iiber 1500 TU
(IAEA 1969), wovon nach Zerfall in einem unvermischten Wasser heute ca. 200 TU erhalten
wiren. Bereits 1970 war die Konzentration vor allem durch Auswaschung aus der Strato- und
Atmosphire auf ca. 500 TU abgeklungen und naherte sich wahrend der 80er Jahre einem
Grundniveau (Abb. 3.3-3). Der heutige Niederschlagswert fillt durch geringe *H-Freisetzungen
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aus kerntechnischen Anlagen nicht auf das natirliche Niveau zuriick und entspricht etwa der
nach Zerfall verbliebenen Konzentration von 1957.

Eine Differenzierung der seit Mitte der 80er Jahre fallenden Niederschlige ist noch anhand
jahreszeitlicher Variationen méglich (gegenwirtig ca. 6-20 TU; TRETTIN et al. 1998), wie die
auf Torgau iibertragbare Kurve von Leipzig zeigt (Abb. 3.3-3), doch schon kurz nach der GW-
Neubildung 148t die Durchmischung der Wisser kaum mehr eine Differenzierbarkeit zu. Das
langjihrige jahreszeitliche Maximum liegt infolge stirkeren Luftaustausches zwischen Strato-
und Atmosphare im Mai und das entsprechende Minimum im November.

Der maximale *H-Input der 60er Jahre findet sich heute vorwiegend in mittlerer Tiefe des
Torgauer Talaquifers wieder. Tiefere Grundwéasser mit signifikant weniger als 10 TU wurden
tiberwiegend vor 1957 gebildet und werden daher als *H-alt bezeichnet.

Eine Abschitzung der mittleren Verweilzeiten durch Piston-Flow-, Dispersions- und
Exponentialmodell ist wegen zeitlich und raumlich wechselnder Strémungsverhiltnisse
zwischen GW-Neubildungsgebiet und Fassungen und damit verbundener Durchmischung von
teilweise sehr unterschiedlichen Wissern sowie durch groBe horizontale und vertikale
Abstinde zwischen den einzelnen Filterstrecken nicht sinnvoll. *H dient daher vielmehr als
Hilfsmittel zur qualitativen Differenzierung *H-alter, *H-reicher und junger Grundwisser sowie
zur Zuordnung alterspezifischer Variationen verschiedener chemischer und isotopischer
Parameter.
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Abb. 3.3-3: Tritium-Jahresmittelwerte aus ungewichteten Monatsproben der Leipziger
Niederschlige unter Bezug auf verschiedene Infiltrationsperioden mit und ohne
Zerfallskorrektur fir 1997 (TRETTIN et al. 1998).

Radiokohlenstoff
Gleichzeitig mit dem *H-Maximum fiihrien starke Neutronenfreisetzungen wahrend der

oberirdischen Nuklearwaffenexplosionen, durch Kollision mit “*N und Protonenfreisetzung wie
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bei der natiirlichen '*C-Bildung in der Stratosphire, zu annihernder Verdopplung der “CO,-
Aktivitit (bis ca. 200 pMC) in der nordlichen Hemisphire.
147N +n — “;,C +p

Analog zum *H ist auch die erhohte *C-Konzentration mittlerweile nahezu vollstindig aus der
Atmosphire ausgewaschen, liegt aber nun teilweise organisch gebunden vor. Verminderungen
der gebietsspezifischen '“C-Anfangsgehalte bei der GW-Neubildung durch lange
Aufenthaltszeiten des Kohlenstoffs, besonders in humusreichen Béden, kénnen dadurch bis in
ferne Zukunft teilweise kompensiert werden.

*H-arme oder -freie Wisser, die noch zu jung fiir einen nennenswerten '*C-Zerfall sind, kénnen
Hinweise auf die '*C-Anfangswerte vor Beginn der nuklearen Tests liefern. Dieses Kriterium
erfiilllen z.B. rechtselbische Grundwisser an der Quartérbasis beider MeBprofile von Torgau-
Ost, deren Neubildungsgebiet wenige km &stlich der Elbe inmitten der Wanne liegt und die
keine BeeinfluBung durch karbonatisches Deckgebirge erkennen lassen. Weiterhin zeigt das
noch kaum durch Reduktion an **S angereicherte SO,> dieser Wiisser, daB darin noch keine
wesentlichen DIC-Anteile aus der Oxidation schwer abbaubaren, é&lteren organischen
Kohlenstoffs in der gesittigten Zone enthalten sind.

Dort treten bei *H-Gehalten nahe Null Cpc-Aktivititen zwischen 70 und 80 pMC auf,
wohingegen Wésser mit > 10 TU iber 80 pMC aufweisen (Abb. 3.3-4) und daher zu
Alterstiberschitzungen fithren kénnen, wenn sie als Anfangswert herangezogen werden.
Daneben existieren in Torgau-Ost zahlreiche, nicht abgrenzbare Wisser, die trotz
nachweisbaren '“C-Riickgangs Zumischungen *H-reichen Wassers anzeigen.

Aufgrund der Freisetzungen organischen Kohlenstoffs aus den Quartirsedimenten kénnen '*C-
Anfangsgehalte des DOC nur im oberflichennahen GW ermittelt werden. Werte von 80-100
pMC in Filtertiefe 1 zeigen, daB bei vorsichtiger Altersabschitzung ebenfalls von ca. 80 pMC
als Anfangsgehalt (co) ausgegangen werden sollte.
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0.0 ‘ —
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0 5 10 15 20 25 30 35
Tritiumgehalt (TU)

Abb. 3.3-4: Zusammenstellung von '‘C-’H-MeBwertpaaren fiir regionale Grundwisser im
Raum Torgau (MeBzeitraum 1991-1997; TRETTIN et al. 1998; siehe auch Tab. 7.3-3).
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Zu radiometrischen Datierungen kann “C des DIC oder DOC erst ab einer mittleren
Verweilzeit > 1000 Jahre herangezogen werden. Aus der gemessenen '‘C-Konzentration (c),
der mittleren Lebensdauer (t) bzw. der Halbwertszeit T1, (5730 a) des Radionuklids ergibt
sich die mittlere Verweilzeit (tmosen) des Grundwassers wie folgt:

tModell = T In (Co/ct) mit T= Tm/ln2 =8267 a (33-14)

Ausfiihrliche Modellansitze beschreibt FONTES (1992).

In der Regel beschrinken sich die Aussagen auf qualitative Altersabschitzungen, da alte
Grundwisser mit nachweisbarem '‘C-Zerfall durch Oxidationen und Losungen alter C-
Verbindungen zusitzliche “*C-Riickgange erfahren haben.

Da DOC-Freisetzungen durch Losung sedimentdren organischen Kohlenstoffs und HCOs -
Bildungen durch Ceq-Oxidation und Carbonatlésung die '“C-Gehalte senken, d.h. zu hohe
GW-Alter vortauschen, wurden teilweise vergleichende *C-Untersuchungen am DIC und der
Fulvinsaurefraktion des DOC durchgefuhrt (vgl. GEYER 1994, KIM et al. 1995). Im praktisch
carbonatfreien Quartir der Elbtalwanne sollte DIC deutlich hohere “C-Konzentrationen
aufweisen als das teilweise aus sedimentdren Organika stammende DOC.
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4. Isotopenanalytische  Charakterisierung der Stromungs- und
Mischungsprozesse im Aquifer zwischen Elbe und Uferfiltratfassungen

4.1  Isotopenverhiltnisse des Wassers
4.1.1 'O- und *H-Variationen in der Elbe

Die D- und *O-Gehalte des Basisabflusses bei Niedrigwasserstinden spiegeln zunichst die
Isotopenzusammensetzung exfiltrierender Grundwisser eines breiten Altersspektrums wider.
Niedrige FluBwasserstinde, hohe Temperaturen und geringe Luftfeuchtigkeiten begiinstigen
die weitere Anreicherung der schweren Isotope im Flul durch Verdunstung.

Steigende Elbewasserstinde infolge starker Niederschlige fiihren zu jeder Jahreszeit aufgrund
der Zunahme des rasch abflieBenden Oberflichenabflusses zu signifikantem §'*0O-Riickgang.
Die kurzfristigen niederschlagsabhingigen Variationen und die gegeniiber der
FluBwassertemperatur um einige Monate verzogerten 8'*O;p0-Werte fiihren dazu, daB diese
mit dem DurchfluB deutlich, mit der Elbetemperatur jedoch kaum korrelieren.

Die rasch fluktuierende 8'*0-Kurve zeigt bei starker Glattung einen typischen Verlauf mit
einem Minimum in der 1. und einem Maximum in der 2. Jahreshilfte, wobei deren Hohe
zwischen den einzelnen Jahren betrichtlich variiert. Infolge der Schneeschmelze verzdgert sich
der §'0-Riickgang wihrend der 1. Jahreshélfte linger als der nachfolgende Anstieg im
Sommer.

Die Friihjahrshochwiésser zur Zeit der Schneeschmelze bilden aufgrund hoher Anteile
isotopisch leichter Winterniederschlage besonders deutliche und lang anhaltende §*Ojno-
Minima, die sich durch dichte MeBreihen im Uferfiltrat unter fortschreitender Dampfung
verfolgen lassen (vgl. SONTHEIMER 1991, MALOSZEWSKI & TRIMBORN 1997).

81

:

Wasserstand (mNN)
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= = = delta O-18
75 + t T T B}
1.1.83 1.1.84 1.1.85 1.1.96 31.12.96 3297

Abb. 4.1-1: 5'®0-Werte und Wasserstinde der Elbe bei Torgau im Zeitraum Mai 93 bis
Sep. 97 (TRETTIN et al. 1998).



50 Isotopenanalytische Charakterisierung der Strémungs- und Mischungsprozesse...

D'5°0 (%SMOW)

L .=
\/!

25.85 1.895 11195 31196 2596 1896 11196 31.1.97 3597 2.8.97

-11

Abb. 4.1-2: Wassertemperatur und verzégert folgende §'*0-Werte der Elbe bei Torgau.
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Abb. 4.1-3: §"”0-Werte in Abhingigkeit von Wasserstand und Jahreszeit (unter
Beriicksichtigung verzdgerter Saisonalitit).

Sowohl in den oberflichennahen Grundwissern als auch in der Elbe liegen die *H-
Konzentrationen aufgrund alterer Wasseranteile tiber der gleichzeitig in Leipzig gemessenen
Niederschlagsaktivitit (Abb. 3.3-3). Wihrend die *H-Konzentration im Niederschlag
mittlerweile nahezu konstant niedrig ist, geht sie in der Elbe noch immer deutlich zuriick, da
der *H-Gehalt in den Grund- und Oberflichenwissern zerfallsbedingt und durch Zumischungen
der entsprechend der Abklingkurve *H-irmer gewordenen Niederschlige kontinuierlich
abnimmt. Zudem leisten *H-reiche Grundwiésser mit zunehmendem Alter einen stetig sinkenden
Beitrag zur AbfluBspende im Elbeeinzugsgebiet. Saisonale Variationen von bis zu 5 TU gehen
vor allem auf Frithjahrshochwisser mit geringen *H-Gehalten zuriick, hervorgerufen durch
hohe Anteile an Schmelzwasser und/oder *H-armen Grundwassern.



Isotopenanalytische Charakterisierung der Stromungs- und Mischungsprozesse... 51
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Abb. 4.1-4: Tritiumkonzentrationen (TU) der Elbe bei Torgau (TRETTIN et al. 1998).

4.1.2 Tritium im Grundwasser und Uferfiltrat

MeBprofil Torgau-Ost I

Die deutliche Saisonalitit der *H-Gehalte in der Elbe wiire vermutlich, trotz fortschreitender
Dampfung des Signals auf dem FlieBweg, zur Verfolgung des Uferfiltrats im Aquifer nutzbar,
doch 146t der hohe analytische Aufwand nicht die dafiir erforderliche MeBdichte im FluB und
Uferfiltrat zu.

Die Konzentration in der Elbe unterscheidet sich nur wenig vom Durchschnittswert des
Grundwassers im oberen Aquiferbereich der Elbtalwanne, so daf sich Uferfiltrat und GW nur
teilweise anhand des Tritiums unterscheiden lassen. Das *H der Elbe und die Zhnlich hohen
Gehalte im jungen und mittelalten rechtselbischen GW des MeBprofil1 lassen sich
unvermindert bis unter die Schluffschicht in Teufe 4 verfolgen und geben damit die gleichen
Stromungsverhiltnisse wie **Ssos und Cpic bei Routinebetrieb der Fassung wider. Auch die
die in Abb. 4.3.6 dargestellte Elbunterstromung unterm Zwischenstauer wird praktisch
identisch nachgezeichnet:

e das *H in Teufe 4 wird bei Fassungsbetreb nicht durch Zumischung aus Teufe 5 verdiinnt
und

e das iiberwiegend *H-alte (> 45 a), mineralarme GW im tiefsten Aquiferbereich gelangt
nahezu unverandert bis I-4/5 und 14Bt den Zustrom rechtselbischen Grundwassers zur
Fassung VI besonders deutlich erkennen.

Erst mit Anniherung an Br. 22 nimmt der *H-Gehalt an der Quartérbasis (MP I-5/5 und -6/5)
durch Vermischung mit von oben zustromendem jiingeren Wasser zu.

Am 8.9.794, einige Wochen nach Fassungsabschaltung, fiihrte aus Teufe 5 aufsteigendes, in die
Elbe exfiltrierendes GW zum *H-Riickgang auf 3,5 bzw. 4,6 TU in I-3/4 und -4/4 (TRETTIN et.
al 1998). Die Abschaltung dauerte nicht lange genug, um den Effekt auch in Teufe 3
nachweisen zu konnen, zeigt jedoch die zwangslaufig damit verbundene Beeinflussung des
Uferfiltrats durch aufsteigendes rechtselbisches GW unter dem Zwischenstauer auf.

Im linkselbischen landseitigen Zustrom des Br. 22 ist der EinfluB} junger Grundwisser bis zur
Quartirbasis hoch. *H-alte Komponenten nehmen im Mischwasser der Teufe 5 weniger als die
Hilfte ein.
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Abb. 4.1-5: *H-Konzentrationen (TU) im MeBprofil Torgau-Ost I (TRETTIN gt al. 1998).
Letzte Daten der MeBstelle I-8 von 1997.

MeDBprofil Torgau-Ost I

Bis auf den Zustrom alten, permanent *H-freien Grundwassers aus der Dahlener Heide in
beiden Filtertiefen der MSII-7 sind die landseitigen Grundwisser im MeBprofil II im
Durchschnitt etwas *H-reicher als im Profil I und unterscheiden sich daher noch weniger vom
Uferfiltrat. An der Quartarbasis sind keine ‘H-armen Komponenten erkennbar. Die
Konzentrationsunterschiede im landseitig des Br. 33 gelegenen MP II-6/5 deuten auf
zeitvariable Alters- bzw. Herkunfisverhiltnisse hin. Anders als im Profil I weist das tiefste
rechtselbische GW (MP II-10/5) iiberdurchschnittlich hohe *H-Gehalte auf, die auf eine
mittlere Verweilzeit von tiber 20 Jahren schliefen lassen. In II-10/3 wurde zwischen Sep. 93
und Okt. 95 eine Schicht oder Linse iiberwiegend *H-alten Wassers scheinbar vollstindig durch
jiingeres GW ersetzt. Eine *H-Zunahme durch eindringendes Elbewasser liegt hier nicht vor, da
anhand des "“Cpc FluBwasserinfiltrationen in allen Filtertiefen der MSII-10 stets
ausgeschlossen werden konnen (Abb. 4.3-7).
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Abb. 4.1-6: *H-Konzentrationen (TU) im MeBprofil Torgau-Ost II (TRETTIN et al. 1998).
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4.1.3 5'0/5D im Grundwasser und Uferfiltrat

Da die 5'®0-Mittelwerte sowohl in der Elbe und im Uferfiltrat als auch in den landseitigen
Grundwissern vorwiegend um -9,5 + 0,1 %o streuen und die Unterschiede damit nahe der
MeBunsicherheit liegen, ist '*Omwo kein geeigneter Indikator zur Differenzierung der
verschiedenen Wasserkorper und damit zur Erfassung der Schichtungen und Mischungen im
Aquifer. Auch die §'*0/5D-Verhiltnisse und Deuteriumexzesse unterscheiden sich kaum
voneinander (TRETTIN et al. 1998). Nur durch wesentlich stirkere, mit zunehmender
Verweilzeit geddmpfite Schwankungen unterscheidet sich das Uferfiltrat von den landseitigen
Grundwiassern.  Ausgeprigte  jahreszeitliche  Variationen der  Elbe  erlauben
FlieBzeitbestimmungen des Uferfiltrats zu verschiedenen Filterstrecken bis kurz vor die
Fassungen.

MeBprofil Torgau-Ost I

Aufgrund des erhdhten Infiltrationswiderstandes in der partiell kolmatierten FluBsohle spiegeln
sich zeitliche Variationen des 8®Ouo der Elbe sehr unterschiedlich im nur 5 m darunter
verfilterten MP 1-2/3 wider. Dort erscheinen

o §"0-Ruckginge infolge steigenden Elbewasserstandes binnen weniger Tage und

¢ 5'®0-Anstiege durch fallenden Elbewasserstand mit erheblicher Verzogerung,

Auch bei gering variierenden Wasserstinden treten Verzégerungen bis zu mehreren Wochen
und trotz des geringen Abstandes zur Elbe sehr starke Dampfungen auf Daher stammt ein
berproportionaler Anteil des langsam stromenden Uferfiltrats vertikal unter der Elbe aus
Phasen rascher Infiltration wihrend steigender Wasserstinde. Dagegen wird in Teufe 1
zwischen Elbe und Fassung eine weitgehend kontinuierliche Infiltration festgestellt (NESTLER
et al. 1998). Daraus folgt, daB} je stirker die horizontale FlieBkomponente in einem Abschnitt
des Uferfiltrats ausgeprigt ist, desto gleichmaBiger infiltriert das Elbewasser in den Aquifer.

o«
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Abb. 4.1-7: Reaktion von MP 1-2/3 auf §'*0-Variationen der Elbe nach fallendem und rasch
ansteigendem Elbewasserstand (TRETTIN et al. 1999).
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Das Beispiel in Abb. 4.1-7 zeigt, daf3 1-2/3 auf die an fallenden Elbewasserstand gebundene
'80-Anreicherung im Juli ‘95 mit einmonatiger Verzégerung und auf 8'®0-Riickgang durch
steigenden Elbewasserstand hingegen sofort reagiert, um danach wieder verzogert zu folgen.
Zwischen Mai und Juli 94 deuten die §"Oumo-Werte sogar eine Verzégerung von iiber
2 Monaten an. Anhand von CI-Ganglinien ermittelte FlieBzeiten von 3-6d bei
DurchfluBanstieg und von 26-36 d bei Mittel- und Niedrigwasser (NESTLER et al. 1998, 53)
stimmen gut mit den isotopischen Daten iiberein.

Aufgrund fortschreitender Dampfung der Elbe-Schwankungen im Aquifer, vorwiegend durch
Mischung und Dispersion, eignen sich nur lingerfristige Variationen, insbesondere die
markanten Frihjahrspeaks von 1994 und 96 (Abb. 4.1-1) zur Verfolgung im Uferfiltrat.

Die §*0-Kurven der Elbe spiegeln sich mit geringer Zeitverschiebung und kaum gedimpft in
1-4/1 wider. Trotz 2-monatiger Verzégerung und im Gegensatz zu kurzzeitigen geringeren
8'*0-Fluktuationen wird das Frithjahrsminimum in I-4/2 kaum gedampft. In I-4/3, wo die 5'*0-
Werte mischungsbedingt kaum noch variieren, deuten 5" Cpic-Variationen (infolge saisonal
schwankender mikrobieller C,,-Oxidation in der Kolmationszone unmittelbar unter dem
FluBbett) auf eine etwa einjihrige FlieBzeit hin (Abb. 4.3-3). In den MSI-5 und I-6 sind
FlieBzeitbestimmungen durch Kurvenanpassungen ebenfalls nur in den beiden oberen
Filtertiefen und I-6/3 moglich. Fiir das tiefere Uferfiltrat stehen lediglich FlieBzeiten von iiber
einem halben Jahr fest.

Tab. 4.1-1: Aus 8'®0-Variationen abgeleitete FlieBzeiten (d) zwischen Elbe und MefBpunkten
im MefBprofil Torgau-Ost I (TRETTIN et al. 1999).

FlieBzeit in Tagen
Teufe MeBstelle 4 Melstelle 5 Melstelle 6
1 14+3 30+£5 45+ 5
2 60+ 6 120+ 10 75+ 8
3 > 180 (7 ~1a) : > 180 i 130+10
4 = = >> 180

Die hauptsichlich auf das §'°O-Minimum im Frihjahr 1996 zuriickgehenden mittleren
FlieBzeiten in Tab. 4.1-1 stimmen gut mit den von NESTLER et al. (1998) anhand von CI
ermittelten Ergebnissen bei Mittel- bis Niedrigwasser {iberein. Perioden steigender Durchfliisse
stellen bei mehrwochigen oder -monatigen FlieBzeiten vergleichsweise kurze Abschnitte dar
und verringern daher die in Tab. 4.1-1 angegebenen Zeiten nur um wenige Tage. Von MS I-6
zum Br. 22 ist bei einem horizontalen Abstand von 25m und wegen zunehmender
Stromungsgeschwindigkeit in Brunnennihe nur noch mit wenigen Tagen Aufenthaltszeit zu
rechnen. Vor Steigerung der Forderleistung aller Brunnen der Fassung VI von jeweils etwa
150 auf 230 m’/h (max. 250 m*h) im Marz 1995 wurden an den MS I-4 bis -6 nur wenig
geringere, nicht proportional niedrigere FlieBgeschwindigkeiten ermittelt (TRETTIN et al. 1998,
NESTLER et al. 1958, 54).

Im grobkoémigen Holozén stromt oberflachennahes Uferfiltrat (auch schon vor Steigerung der
Forderleistung) in der sog. Stromrohre, die dem perkolatbeeinfluiten Bereich in Abb. 4.3-6
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entspricht, wesentlich schneller zur Fassung VI als in den elstereiszeitlichen Mittelsanden unter
der Teufel. Durch hoheren Stémungswiderstand in vertikaler Richtung sinkt die
FlieBgeschwindigkeit mit zunehmender Tiefe weiter. Infolge Zunahme wvon
FlieBgeschwindigkeit und vertikaler Strémungskomponente unmittelbar vor dem Zentrum des
Absenktrichters werden I-6/2 und -6/3 schneller angestromt als die gleichen Filtertiefen der
MS I-5 und nachfolgend dem Brunnen ein iiberproportionaler Anteil des oberen Uferfiltrats
zugefithrt. Zur Erfassung der FlieBzeit des Uferfiltrats in I-6/4 wire mindestens eine einjihrige
8'%0-Zeitreihenmessung und eine um ein weiteres Jahr zuriickreichende Elbeganglinie
erforderlich.
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Abb. 4.1-8: Reaktion der 3 oberen Filtertiefen der MeBstelle -6 auf das &'°O-
Frithjahrsminimum der Elbe (s. TRETTIN et al. 1998). Die §'*0-Werte in 1-6/4 und Br. 22
bleiben nahezu konstant.

Die Vermischung mit landseitigem GW in den Forderbrunnen ist nicht die einzige Ursache der
dort auftretenden Dimpfung von Signalen aus der Elbe. Trotz deutlicher Variationen im
stirker zu gewichtenden oberen Uferfiltrat der MP I-6/1 bis -3 und eines u.a. durch EDTA
ermittelten Uferfiltratsanteils von > 50 % im Brunnenrohwasser, variieren die 8'*0-Werte in
Br. 22 kaum. Neben der Tiefenabhéngigkeit des Zustroms werden auch laterale, auflerhalb des
Beobachtungsfeldes liegende FlieBzeitunterschiede dafiir verantwortlich sein. Dafiir spricht u.a.
der gegeniber den beiden Nachbarbrunnen um ca. 2 m tiefer liegende Absenktrichter des
Br.22. Mit zunehmender Entfernung von der Profilebene sind abnehmende
Stomungsgeschwindigkeiten zu erwarten, wodurch sich das Spektrum der sich im Brunnen
mischenden Uferfiltratskomponenten erweitert.

Die Untersuchungen zeigen, daB sich Messungen (auch anderer Parameter) unmittelbar vor
dem Brunnen (MS I-6) zur Ermittlung der FlieBzeit der schnellsten Uferfiltratskomponente und
damit der Reaktionszeit bei eventuellen StoBbelastungen in der Elbe, jedoch kaum zur
Abschitzung von Mischungsanteilen im Férderbrunnen eignen.
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MeBprofil Torgau-Ost II
Aufgrund ungewdhnlich geringer FlieBgeschwindigkeit reagiert das Uferfiltrat in 1I-5/1 nicht

auf die 8'Omo-Variationen der Elbe und nimmt einen hdheren Anteil neugebildeten
Grundwassers auf als das oberflichennahe Uferfiltrat im Profil I (Kap. 4.4). Hingegen treten in
Elbendhe (II-3/1 und -4/1) und auch noch in den beiden unteren Filtertiefen der MS II-5
deutliche, an die Elbe gebundene Variationen auf. Das Fiihjahrsminimum 1996 erreicht II-5/3
nach knapp 6 Monaten und II-5/5, deutlich geddmpft, nach knapp einem Jahr.
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Abb. 4.1-9: 5'®0-Ganglinien in den 3 Filtertiefen der MeBstellen 4 und 5 sowie in Br.33 im
MeBprofil Torgau-Ost II (s. TRETTIN et al. 1998).

Statt in einer bis kurz vor der Fassung in Teufe 1 verlaufenden Stromréhre, wird die hochste
FlieBgeschwindigkeit in mittlerer Aquifertiefe des Profil II erreicht. Die dort am 9.9.96
festgestellten 8'°Omo-Werte <-10,0%o lassen die Verbreitung des wihrend des
Friihjahrshochwassers infiltrierten Elbewassers und die bevorzugte FlieBstrecke des Uferfiltrats
in mittlerer Aquifertiefe erkennen. Die Befunde deuten stark auf eine geringere Permeabilitét

des oberen Aquiferbereichs als im Profil I hin.
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Unter dem Altarm (II-12) scheint zu diesem Zeitpunkt ein partiell aus dem FluB3 stammendes
Wasser zu residieren, das angesichts des hohen 5" 0po-Wertes  bei Niedrigwasser,
vorzugsweise im Herbst infiltriert sein miiBte, doch lassen andere gleichzeitig ermittelte
Parameter — insbesondere der 8Cpic-Wert von —18,9 %o PDB — keinen Zweifel daran
aufkommen, daB hier ausschlieBlich landseitig neugebildetes GW vorliegt.
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Abb. 4.1-10: §"*Oy0-Verteilung bei Fassungsbetrieb im MeBprofil Torgau-Ost IT am 9.9.1996
unter Hervorhebung der durch das Elbeminimum (-10,8 % SMOW am 7.5.96)
gekennzeichneten MeBpunkte mit < —10,0 %o (TRETTIN et al. 1998).

4.2  Variationen des “Cpic, “Nyos und **Ssos in der Elbe

Die parallel zu den Untersuchungen im Uferfiltrat — hauptsichlich zwischen Friihjahr ‘96 und
Sommer ‘97 — durchgefiihrten Messungen der stabilen Isotope “Cpc, ®Nnos und **Ssos in der
Elbe lassen, trotz starker kurzfristiger Variationen, einen jahreszeitlichen Zyklus erkennen. Die
Konzentrationen der Inhaltstoffe und ihre Isotopenverhiltnisse hangen von Redoxprozessen
und den Anteilen verschiedener Quellen ab.

13Cmc:

Beim DIC fiihrt eine Vielzahl einander iberlagernder Effekte zu unregelmiBigen
Schwankungen der Konzentration und kohlenstoffisotopischen Signatur, die beide meist invers
zueinander korrelieren, jedoch nur teilweise Zusammenhinge mit Wasserstand und Temperatur
der Elbe erkennen lassen. Daher kann nicht immer auf die Ursachen der in Abb. 4.2-3
dargestellten BCpic-Variationen (bis 3 %o) im FluB zuriickgeschlossen werden.

Das von Nihrstoffangebot und Temperatur abhdngige Algenwachstum fiihrt durch
photosynthetische Assimilation von bevorzugt isotopisch leichtem CO, zur *C-Anreicherung
im verbleibenden DIC, wogegen die heterotrophe Respiration des C., zu CO; mit der
Zunahme von isotopisch leichtem DIC verbunden ist. In diesen Prozessen sieht KEMPE (1979)
die Ursache fiir saisonale DIC-Konzentrationsschwankungen in der Elbe. DIC-Minimalgehalte
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im April fiihrt er auf Algenbliite und DIC-Maxima im Juli auf verstérkten mikrobiellen Co-
Abbau zurick. Minimale DIC-Konzentrationen wurden auch 1996 und 97 jeweils im Fiihjahr
beobachtet, doch scheint zu dieser Zeit das Elbehochwasser der wichtigste EinfluBfaktor
gewesen zu sein. Auf dem Hohepunkt des Hochwassers am 7.5.96 wurde der niedrigste
3" Cpic-Wert beobachtet, was die Photosynthese als Ursache des gleichzeitig geringen DIC-
Gehaltes ausschlieBt. Neben dem in exfiltrierenden Grundwissern enthaltenen isotopisch
leichten DIC kann mit dem ZwischenabfluBl durch Auswaschungsprozesse weiteres Boden-CO,
in die Elbe gelangen und am 8"C-Riickgang beteiligt sein, wobei zeitliche Verzogerungen des
Eintrags von Tagen und Wochen nicht ungewdhnlich sind (PAWELLEK & VEIZER 1994). Eine
wihrend des Hochwassers verminderte Aquilibrierung mit Luft-CO, kann eine weitere Ursache
des niedrigen 8" C-Wertes sein.

Hingegen kann eine einsetzende Algenbliite, entsprechend den Vorstellungen von KEMPE
(1979), die mit *C-Anreicherung verbundene DIC-Abnahme im April 97 hervorgerufen haben,
zumal der Wasserstand schon seit Februar riicklaufig war.

Hohe §"Cpic-Werte werden vorzugsweise bei Niedrigwasserstinden im Sommer beobachtet.
Wihrend dieser Zeit wirken die Photosynthese und die teilweise Aquilibrierung des DIC im
FluB mit atmospharischem CO, der gleichzeitigen §"Cpic-Abnahme durch mikrobielle Coq-
Oxidation entgegen. Obwohl geringere Oberflichen- und ZwischenabfluBanteile sowie eine
schlechtere Loslichkeit des CO; bei hohen Temperaturen gegen einen stirkeren
atmospharischen CO,-Eintrag sprechen, begiinstigt die hohere spezifische Oberfliche der im
Sommer meist wasserarmen Elbe einen kontinuierlichen COj-Austausch zwischen Flul3 und
Atmosphére. Luft-CO, mit einem 8”C-Wert von -7.-8 % PDB fiihrt infolge der
Isotopenfraktionierungen bei der Losung des gasformigen CO, und bei der HCOs-Bildung zu
einem 8"Cpic von etwa 0 %o und unterscheidet sich damit kaum von der Signatur gelosten,
iberwiegend landwirtschaftlichen Carbonats (CLARK & FRITZ 1997). Geogenes Carbonat
gleicher Signatur existiert nur an sehr wenigen Stellen des tschechischen und deutschen
Elbeinzugsgebietes und hat daher keinen nennenswerten Einflul} auf das Isotopenverhéltnis des
DIC in der Elbe.
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Abb. 4.2-1: Schwach ausgeprigte Abhingigkeit des §"°Cpic in der Elbe vom zugehorigen
Wasserstand (Pegel Torgau).

ISNNOJ

Bei einem analytischen Fehler von 0,5 %o air macht sich die tber ein Jahr (7/96-6/97)
bestimmte 8'*Nyo,-Variationsbreite von ca. 5 %o in der Elbe deutlich bemerkbar. Das Auftreten
hoher NO; -Konzentrationen wihrend hoher Elbwasserstinde, die bevorzugt im Winter und
Fihjahr auftreten, legt die Vermutung nahe, dall der gréBte Teil durch OberflichenabfluB,
Auswaschung und Entwisserung landwirtschaftlicher Nutzflichen in die Elbe gelangt.
Bekriftigt wird dies durch NO;~, das isotopisch stets schwerer als atmosphérischer oder
organisch gebundener Stickstoff ist und zwischen 17 und 29 mg/] variiert. Die von Sep. 96 bis
Mai 97 zwischen 5 und 8 %o air variierenden §'*Nyo,-Werte entsprechen vorwiegend den von
METSCHIES (1996) festgestellten Signaturen im durch NOs™-Diingung belasteten GW des
oberen und mittleren Aquiferbereichs westlich der Aue.

Wihrend der Sommermonate sind wahrscheinlich die NOs;-Aufnahme der Vegetation und
beschleunigte biologische Stoffumsetzungsprozesse fir den NO; -Riickgang in der Elbe
mitverantwortlich. Zudem finden im Os-armen und -freien Milieu unmittelbar unter dem
FluBbett Denitrifikationsprozesse statt, die nach PFENNIG & MCMAHON (1996) im
wesentlichen vom Angebot an oxidierbarem C,, und der Temperatur abhingen. Da das Co-
Angebot vergleichsweise geringen jahreszeitlichen Schwankungen unterworfen ist, steuert
neben der DurchfluBhéhe im wesentlichen die Temperatur und die davon abhingige
mikrobielle Aktivitit die Konzentration und Signatur des Nitrats. Hohe Temperaturen im
hydrologischen Sommerhalbjahr korrelieren mit geringen NO;™-Gehalten und fiihren im
verbleibenden NOs;™-Rest zur '’N-Anreicherung bis zu 10,6 %o air. Untersuchungen im
ufernahen InfiltrationsmeBprofil bestitigen, daB3 temperaturabhingige Denitrifikationsprozesse
in der Kolmationszone bei kontinuierlichem Wasseraustausch entlang des gesamten Flufibettes
einen starken EinfluB auf die N-Isotopensignatur in der Elbe ausiiben miissen (Abb. 4.5-2).



60 Isotopenanalytische Charakterisierung der Strémungs- und Mischungsprozesse...
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Die in der Elbe auftretenden zeitlichen Variationen der SO.>-Konzentrationen und 5**S-Werte
sind deutlich mit den Wasserstinden verbunden und nicht auf Temperatureinflisse
zuriickzufithren. In der Regel treten bei Niedrigwasserstinden der Elbe erhohte SO -
Konzentrationen mit bevorzugt niedrigeren 5*'S-Werten auf. Steigt der Wasserstand unter
Verdiinnung des Sulfats an, so ist — obwohl der §**S nicht so deutlich wie das SO.*" mit den
Wasserstinden korreliert — ein schwach ausgeprigter Trend zu hoheren &*S-Werten
erkennbar. Hochstwasserstande im Mai 96 und Feb. 97 lieBen jedoch bei sehr unterschiedlichen
$0,*-Konzentrationen die 5°*S-Werte auf Minimalwerte von 1,8 und 1,3 %o sinken. Hier zeigt
sich besonders deutlich, wie schwierig es ist, anhand hydrochemischer und isotopischer
Verdnderungen wihrend der "im iiblichen Rahmen" liegenden Wasserstandsschwankungen auf
die Verinderungen bei selteneren Extremereignissen zuriickzuschlieBen. Im Falle des Sulfats
wiirde eine Prognose zur Signatur durch einfache Interpolation in Abhéngigkeit vom Durchfluf3
in die verkehrte Richtung fiihren.

Ahnlich wie beim NO5~, diirfte das bei sehr hohen Durchfliissen in die Elbe geschwemmte,
isotopisch leichtere SO,* vorwiegend aus der Bodenzone — und damit aus der im
Elbeeinzugsgebiet sehr hohen atmosphirischen Deposition der vergangenen Jahrzehnte (mit
5**S-Werten nahe 0 %o CDT, Kap. 6.1-2) sowie der landwirtschaftlichen Diingung mit meist
hoheren 8°*S-Werten (bis 12 % CDT, Tab. 6.3-7) — stammen.
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Abb. 4.2-2: SO -Konzentrationen und 5**S-Werte in Abhangigkeit vom Elbe-Wasserstand.
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Abb. 4.2-3: Ganglinien der Isotopensignaturen und Konzentrationen verschiedener
Inhaltsstoffe der Elbe.

Tab. 4.2-1: Mittelwerte und Standardabweichung der Einzelwerte (1) von Isotopensignatur

und Konzentration der Elbeinhaltsstoffe.

8 Cpic (%o PDB): DIC (mg/l) { 3**Nyo, (%o air) | NOs~ (mg/l) | §**S (%0 CDT) | SO4* (mg/l)
-10,8+0,9 107+17 i 8,0+1,7 21%3 28+09 | 84+11
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4.3  Identifizierung und Abgrenzung des Uferfiltrats in den MeBprofilen Torgau-Ost I
und II

Entlang beider MeBprofile wurde die Isotopensignatur der gelosten Wasserinhaltsstoffe zur
Ermittlung  von Schichtungen, = Mischungsprozessen und  FlieBwegen im
uferfiltratdurchstromten und angrenzenden Agquiferbereich genutzt. Zusammen mit den
zugehorigen Stoffkonzentrationen bieten sowohl “Cpic als auch **Sso; geeignete
Unterscheidungsmerkmale zur Differenzierung von Teilstrémen im GW und Uferfiltrat.
Hingegen kann “Nyo, nicht in gleicher Weise zur Verfolgung des Uferfiltrats eingesetzt
werden, da NO;™ bereits ab Teufe 2 fast vollstindig abgebaut ist.

Die “Cpc- und **S-Variationen im Uferfiltrat mit denen der Elbe oder den
Strémungsbedingungen im Aquifer zu korrelieren und daraus méglicherweise — wie anhand des
5""Omo — auf FlieBgeschwindigkeiten zu schlieBen, hitte eine unverhéltnisméBig hohe
Beprobungsdichte erfordert und wird durch den Umstand erschwert, daB die Inhaltsstoffe nicht
nur — wie Wassermolekile — der Dispersion und Mischung, sondern dariiberhinaus
Stoffumsetzungsprozessen unter zeitlich und entlang des FlieBweges verinderlichen
Milieubedingungen unterworfen sind.

Das Mefprofil Torgau-Ost I wurde soweit moglich in halbjéhrlichem Abstand, 1996 sogar
vierteljahrlich vollstindig beprobt, das Uferfiltrat in Abhingigkeit vom Fassungsbetrieb
zeitweise monatlich untersucht. Bedauerlicherweise konnten wegen unvorhergesehener
langerer Fassungsabschaltungen jeweils im Herbst 1995, 96 und ‘97 (Abb. 1.3-3) nur wenige
Winterdaten gewonnen werden, da bis zur Wiederherstellung konstanter Verhaltnisse bis zu
mehrere Monate im tieferen Uferfiltrat vergehen (Abb. 5.2-2). Dariiberhinaus fiihrten strenge
Froste zu Vereisungen in den Schlauchen von den Membranpumpen zu den Bedienpulten.

Um Vergleichsmoglichkeiten zu den in Torgau-Ost I gewonnenen Ergebnissen zu erhalten und
die Ubertragbarkeit der Daten auch unter teilweise differierenden Bedingungen (insbesondere
geringerer Forderleistung der Fassung VIII und fehlendem Zwischenstauer) zu iberpriifen,
wurde das MeBprofil Torgau-Ost II zweimal (9/96, 6/97) vollstdndig und viermal (4/96, 6/96,
9/96, 6/97) soweit moglich im uferfiltratbeeinfluBten Bereich beprobt. Dazwischen fanden an
vielen MeBpunkten Sonderbeprobungen statt.

4.3.1 Temperaturabhingiger Abbau organischen Kohlenstoffs in der Kolmationszone

In den als Kolmationszone bezeichneten ersten Dezimetern und Metern unter dem FluBbett
gelangt zu dem stark durch Luft-CO, geprigten DIC der Elbe weiteres isotopisch leichtes DIC
aus der Oxidation organischen Kohlenstoffs ins Uferfiltrat beider MefBprofile. Steigende
Temperaturen beschleunigen diesen Effekt.

Wihrend am 18.3.96, unmittelbar vor Einsetzen des Frithjahrshochwassers, die verminderte
mikrobielle Aktivitit in der Kolmationszone als einzige Ursache des hohen 8" Cpie-Wertes in I-
4/1 in Frage kommt, halt der nachfolgend erkennbare Trend zur §“C-Abnahme, trotz
steigenden Elbehochwassers und dadurch beschleunigter Infiltration in den Aquifer, an. Daher
muB die temperaturabhingige Aktivitdt der Mikroorganismen unmittelbar unter dem FluBbett
die Hauptursache jahreszeitlicher 8°C-Variationen im Uferfiltrat sein. Die Elbe selbst ist nicht
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fiir die Schwankungen im Uferfiltrat verantwortlich, da sich der Flul sogar schwach
gegenliufig verhilt, d.h. hohere §"°Cpjc-Werte vorzugsweise in den Sommermonaten aufweist.
Der sekundire DIC-Anteil 148t sich aus den 8"*Cpjc-Werten in der Elbe und im Uferfiltrat des
jeweiligen Mefpunktes berechnen. Das sekundére DIC sollte im geschlossenen System die
Signatur des organischen Kohlenstoffs (ca. =27 %o PDB) nahezu unverindert widerspiegeln.
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Abb. 4.3-1: Konzentration und §"*C-Wert des DIC im Uferfiltrat der elbnahen MeBpunkte 2/1
(FlieBzeit 1-6 Tage bei Mittel- bis Niedrigwasser) und 4/1 (FlieBzeit 2-3 Wochen bei Mittel-
bis Niedrigwasser) im MeBprofil Torgau-Ost I sowie nach Gl. 4.3-1 berechneter sekundarer
DIC-Anteil. In MP 4/1 werden zusitzlich zu den zeitgleichen " Cpic-Werte der Elbe solche
des Vormonats zur Berechnung herangezogen.
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Ein Teil des in der Elbe enthaltenen DOC wird in der Kolmationszone abgebaut und lieBe
daher zunichst einen noch stirkeren DOC-Riickgang im wihrend der Sommermonate
neugebildeten Uferfiltrat erwarten. Doch lassen vom Frithjahr zum Sommer "96 kontinuierlich
zunehmende DOC-Gehalte in MP I-2/1 und -4/1 erkennen, daB durch die mit der Temperatur
zunehmende mikrobielle Aktivitdt in der Kolmationszone verstirkt DOC aus partikuldrem, an
die Bodenmatrix sorbiertem organischen Kohlenstoff freigesetzt wird und damit der DOC-
Abbau teilweise kompensiert wird. Daher wird, geht man wvon der DOC-
Konzentrationsdifferenz zwischen Elbe und jeweiligem Uferfiltrats-MeBpunkt aus, der Anteil
den das in der Kolmationszone abgebaute DOC an der Bildung des sekundédren DIC hat
zwangsldufig unterschitzt; besonders in der warmen Jahreszeit.

DOC (mg/l)

3 |
2895 11195 1296 2596 2896 1.11.96 1.297 3597 3.897

Abb. 4.3-2: Zeitliche Variationen der DOC-Gehalte in der Elbe und im Uferfiltrat der elbnahen
MeBpunkte 2/1 und 4/1 im MeBprofil Torgau-Ost I (vgl. Zeitreihenanalysen, NESTLER et al.
1998).

Der Mineralisationsproze und der damit verbundene 8"*Cpie-Riickgang um durchschnittlich 2
bis 3 %o vollzieht sich im wesentlichen im noch aeroben gesittigten Bereich der biologisch
hochaktiven Kolmationszone unmittelbar unter der Fluflsohle. Unterhalb der Teufe 1 bleiben
die 8"”Cpic-Werte im Uferfiltrat nahezu konstant, weil jenseits der Kolmationszone der
biologische Umsatz unter anoxischen Bedingungen nur noch gering ist und daher unter Cog-
Oxidation ablaufende Redoxreaktionen keinen nennenswerten Beitrag zum DIC-Pool leisten
konnen. Dies gilt auch im Uferfiltrat-Sickerwasser-Gemisch der Teufe 1, wo die weitere
Zunahme von isotopisch leichtem DIC im Bereich des oberen Flielpfades auf den Eintrag von
Boden-CO; aus der ungesittigten Zone zuriickzufithren ist. Wo kein Perkolat oder GW
zugemischt wird, andert sich daher der 5" Cpjc-Wert im Uferfiltrat beider MeBprofile auf dem



Isotopenanalytische Charakterisierung der Strémungs- und Mischungsprozesse... 65

weiteren FlieBweg zu den Fassungen, trotz mehrmonatiger Aufenthaltszeit im Aquifer, kaum

noch. Die Ursachen sind:

e die im Vergleich zum DIC geringen Konzentrationen an DOC (< 3 mg/l), der unterhalb der
Kolmationszone ohnehin einen schwer abbaubaren Uberrest darstellt,

e die extrem geringe Abbaubarkeit des im Quartir eingebetteten sedimentdren organischen
Kohlenstoffs (SOC).

Dartiberhinaus wird unter veridnderten Milieubedingungen im Agquifer das allmihlich
abnehmende Sulfidreservoir unterhalb der Teufe 1 als Elektronendonator bevorzugt

(Kap. 5.2.1).

In Ubereinstimmung mit der in Tab. 4.1-1 angegebenen FlieBzeit reagiert 1-4/2 gegeniiber I-4/1
mit fast 2-monatiger Verzogerung und unter erheblicher Ddmpfung durch Mischungsprozesse,
Dispersion und Diffusion. Die 8" Cpic-Variationen in 1-4/3 weisen wahrscheinlich auf eine ca.
einjahrige Verzogerung gegeniiber der Kolmationszone hin.

B B TR S VS SRS CS . LSRG SRSy ../ S A -
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2.7.95 1.10.85 1.1.96 1.4.96 2.7.96 1.10.96

Abb. 4.3-3: Auswirkung der biologischen Aktivitit in der Kolmationszone auf die 8"Cpc-
Werte in den 3 oberen Filtertiefen der MeBstelle 4 im MeBprofil Torgau-Ost I.
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Tab. 4.3-1: 8" Cpic-Werte (unter Hervorhebung der durch verminderte biologische Aktivitat in
der Kolmationszone gekennzeichneten MeB3daten) und Konzentrationen der beiden wichtigsten
DIC-Spezies im Uferfiltrat beider MeBprofile. Das tiefere Uferfiltrat variiert zeitlich verzdgert
in guter Ubereinstimmung mit den FlieBzeiten in Tab. 4.1-1.

MeBpunkt | 5"Cpc (% PDB) | COuuq (mg/l) | HCOs (mgl) | DIC (mg/l)
L5/

18.9.95 -17.6 95 140 235
18.3.96 -133 43 95 138
15.4.96 -13,9 24 99 124
1.7.96 =157 24 102 125
L52

18.9.95 -12,1 12 100 112
18.3.96 -13,4 25 101 127
15.4.96 -11,8 10 106 117
1.7.96 -11,6 15 98 113
L6/1

18.9.95 -14.2 41 106 147
18.3.96 -15.2 56 102 158
15.4.96 -13,0 26 107 133
1.7.96 -14.9 14 98 112
1612

18.9.95 -155 33 103 136
15.4.96 -12,9 26 88 114
1.7.96 -14.1 17 87 104
1-6/3

18.9.95 -14.2 51 106 157
15.4.96 -13,7 20 93 113
1.7.96 -13,0 16 104 120
I-3/1

1.4.96 -12,3 12 116 128
25.6.96 -13,8 14 90 104
9.9.96 -14,0 15 101 116
23.6.97 -13,7 7 95 102
11-4/1

1.4.96 -13,1 17 98 114
9.9.96 -14.3 24 96 120
23.6.97 -153 18 90 107

4.3.2 Differenzierung zwischen Uferfiltrat und landseitigen Grundwissern durch lJCDlC

Trotz der Freisetzung des isotopisch leichten DIC in der Kolmationszone bleibt der "*Cpic im
Uferfiltrat wesentlich hoher als in den umgebenden landseitig neugebildeten Grundwéssern und
eignet sich daher hervorragend zur Abgrenzung der Wasserkorper und Erkennung von
Mischungsprozessen im Randbereich des von Uferfiltrat durchstromten Aquiferraumes
(Abb. 4.3-6 & -7).
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MeBprofil Torgau-Ost I

Die wihrend der Wasserforderung in Fassung VI durch veranderte Druckpotentiale
geschaffenen infiltrierenden Verhéltnisse lassen einen Teil des Uferfiltrats unter der Elbe, nach
Durchstromung der Kolmationszone, nahezu vertikal zum Zwischenstauer strémen. Die in
Abb. 4.3-6 dargestellte riumliche Verteilung der mittleren &“C-Werte und DIC-
Konzentrationen ist typisch fiir den Routinebetrieb, d.h. den ununterbrochenen Betrieb aller 5
Férderbrunnen der Fassung VI. Ein theoretisch denkbarer, fast horizontaler Zustrom
rechtselbischen Grundwassers nach I-4/3 und -3/3 wurde nicht festgestellt, da die Elbe bis zum
Zwischenstauer hinab die hydraulischen Randbedingungen festlegt.

Unter dem rechtselbischen Ufer konnte nur in I-11/1 am 18.9.95, 2 Wochen nach dem
Hohepunkt eines Hochwassers, Uferfiltrat nachgewiesen werden, das bei einem 613CD;<;-Wert
von —15,1 %o PDB sogar gegenuber dem rechtselbischen GW dominierte. Da in Teufe 1 noch
keine Sulfidoxidation stattfindet, eignet sich **Ssos nicht zum Uferfiltratsnachweis in I-11/1,
doch 14Bt die gegeniiber dem landseitigen GW wesentlich geringere SO,*-Konzentration iiber
85 % Uferfiltrat erkennen. Zu anderen Zeitpunkten herrschte in I-11/1 landseitiges GW mit
8"C-Werten von —18...-20 %o und hohen SO, -Konzentrationen vor. Der rechtselbische GW-
Zustrom st6ft mit zunehmender Tiefe weiter vor, so dal I-11/3 — ebenso wie die 40 m weiter
vom Fluf} entfernte MS I-1 - stets frei von Zumischungen des Uferfiltrats bleibt.

MeBprofil Torgau-Ost II

Da zwischen Elbe und den Brunnen der Fassung VIII keine grofBflichig ausgebildeten,
geringdurchléssigen Ton- und Schluffschichten das Uferfiltrat an der Ausbreitung hindern, ist
der Aquifer bis zur Quartirbasis vollstandig mit Uferfiltrat ausgefiillt. Die 8"*Cpc-Abnahme in
der mikrobiell hochaktiven Kolmationszone ist mit jener in Torgau-Ost I vergleichbar und wie
dort bleibt die Signatur in mittlerer Aquifertiefe bis zum Erreichen des Brunnens nahezu
unverdndert. Gleiches gilt fiir das Uferfiltrat in allen 5 Filtertiefen der MS II-3, wodurch
erkennbar wird, daf3 in der Profilebene kein rechtselbisches GW zum Brunnen strémt. In den
tiefsten Filterstrecken der MS II-1 und -3, beiderseits des Elbedurchstiches, ist vor allem
anhand der 5§ Cpic-Werte deutlich erkennbar, daB bis in den unteren Aquiferbereich unter der
Elbe Uferfiltrat und GW klar voneinander getrennt sind und in der Profilebene keine
signifikanten Zumischungen unter die Elbe hindurch stattfinden. Obwohl von beiden
MeBstellen nur die Ergebnisse zweier Messung (9/96 und 6/97) vorliegen, konnen diese als
typisch wahrend des Fassungsbetriebs angesehen werden, da die §"°C-Werte weniger als 0,7 %o
variieren und die anderen isotopischen und chemischen Parameter zeitlich ebenso konstant
sind. Daher gelangen die in II-4/5 und -5/5 bei jeder Beprobung (4/96, 6/96, 9/96, 6/97)
nachweisbaren GW-Anteile, die nicht klar der linken oder rechten Elbeseite zugeordnet werden
konnen, vermutlich durch quer zur Profilebene verlaufende Stémungsvektoren dorthin.

Anders als im rechtselbischen MP I-11/1 dominiert in dem dazu 4quivalenten MP II-1/1 selbst
bei Niedrigwasserverhdltnissen das Uferfiltrat, da dort der landeinwirts gerichtete
Wasserdruck am Prallhang der FluBbiegung héher ist und rechtselbisches GW bereits in den
Altarm exfiltrieren kann. Wie in Torgau-Ost I sinkt der Uferfiltratseinflul unter dem rechten
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Elbeufer mit zunehmender Tiefe. In II-1/3 ergaben 2 Messungen (9/96 und 6/97) ein jeweils
etwa zur Halfte aus Uferfiltrat und rechtselbischem GW bestehendes Gemisch, das bis zur
Teufe 5 vollstindig vom GW verdringt wird.

Die beiderseits des Altarms positionierten, jeweils nur im oberen Aquiferbereich verfilterten
MS 11 und 12 verhalten sich tberraschenderweise sehr unterschiedlich. Wahrend letzterer
scheinbar i{iberwiegend regionales GW enthilt, deuten die §°C-Werte in MS 11 auf
gelegentlichen Zustrom aus dem Altarm hin, was durch 8'*Omo-Fluktuationen bekraftigt wird.
MS II-10 weist ebenso wie MS I-1 in keiner Filtertiefe Uferfiltratszumischungen auf,

4.3.3 Differenzierung zwischen Uferfiltrat und landseitigen Grundwissern durch **Sso,

MeBprofil Torgau-Ost I

Im MeBprofil I erlaubt **Sso4 eine fast ebenso deutliche Abgrenzung des Uferfiltrats von den
umgebenden GW-Korpern wie “Cprc. Die aus der Elbe ins Uferfiltrat iibernommene SO,*-
Konzentration und S-Isotopensignatur bleiben wihrend der Durchstrémung der
Kolmationszone, trotz darin stattfindender intensiver biochemischer Reaktionen, konstant und
werden erst unterhalb der Teufe 1 mit weiter fortschreitender Infiltration in den Aquifer durch
Oxidation sedimentarer Sulfide zunehmend veréindert. Die damit verbundene §°**S-Abnahme
um einige Promille hebt das tiefere Uferfiltrat deutlich von landseitigz neugebildeten
Grundwissern ab und ermoglicht infolgedessen die verschiedenen Wasserkérper rdumlich
voneinander abzugrenzen (Abb. 5.2-1).

Trotz erheblicher Schwankungen (bis zu 3 %e CDT) kann das bei Fassungsbetrieb zwischen
Elbe und Br.22 in 1-6/4 und Teufe 3 flieBende Wasser anhand des 8*'S stets sicher als
Uferfiltrat identifiziert werden. Meist trifft dies auch auf Teufe 2 zu, doch bei geringer
Aufnahme isotopisch leichten sekundiren Sulfats bedarf es dort manchmal einer Uberpriifung
durch “Cpic oder chemische Parameter. Die **S/**S-Verhiltnisse der umgebenden landseitigen
Grundwasser variieren zeitlich in der Regel um weniger als 1 %a.

“Cprc und *Ssos stimmen in der Identifikation des Uferfiltrats an allen entsprechenden
MeBpunkten dberein und bestatigen beide die bei Routinebetrieb der Fassung ausbleibende
Zumischung rechtselbischen Grundwassers in die drei oberen linkselbischen Filtertiefen.
Andernfalls wiirden die hoheren SO,*-Konzentrationen und §°*S-Werte im oberen und
mittleren rechtselbischen Aquiferbereich eine von dort ausgehende Beeinflussung der 3 oberen
linkselbischen Filtertiefen sofort erkennen lassen. Auch unter natirlichen exfiltrierenden
Bedingungen, wenn bei Fassungsruhe und nicht ansteigendem Durchflul  das
Druckpotentialminimum in der Elbe liegt, kann rechtselbisches GW nicht weiter als bis zum
FluB vordringen. Eine tempordre Zumischung rechtselbischen Grundwassers in den
uferfiltratbeeinfluBten Aquiferraum ist nur bei einem Umschlag von infiltrierenden zu
exfiltrierenden Verhdltnissen moglich, wenn das unter dem Zwischenstauer zur Fassung
flieBende, basisnahe, rechtselbische GW aufgrund sich @ndernder Druckverhéltnisse zur Elbe
aufsteigt. Dieser Fall tritt im AnschluB an die vollstindige oder teilweise Abschaltung der
Fassung ein, ist aber auch bei rasch zuriickgehendem Elbewasserstand nicht ausgeschlossen.
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Saisonale 5**Sso,-Variationen im Uferfiltrat des MeBprofil I

Wihrend der Wintermonate verminderte Abbauleistung in der Kolmationszone fithrt zu
erhohten NO;™-Konzentrationen im jungen Uferfiltrat von I-4/1 und -4/2. Aufgrund rascher
Infiltration wiahrend des ansteigenden Hochwassers im Mai 96 konnte das Uferfiltrat in 1-4/2
keine nennenswerten Mengen sekundiren Sulfats aus dariiber beginnender Sulfidoxidation
durch autotrophe Denitrifikation aufnehmen und spiegelt daher die 8°‘S-Werte der Elbe
unverindert wider. Nachfolgend wurde eine zunehmende NO; -Menge im Anstrombereich
durch mikrobiell katalysierte (Kap.5.2.1) und wohl daher wverzdgert -einsetzende
Sulfidoxidation abgebaut, was zu kontinuierlicher Zunahme isotopisch leichten Sulfats in I-4/2
bis zur Fassungsabschaltung (6.9.-19.11.96, Abb. 1.3-3) fiihrte.

Die gleichzeitig im NO;™-freien MP [-4/3 stetig sinkenden 3°‘S-Werte miissen mit einem
ahnlichen, langer zurtckliegenden Ereignis zusammenhangen. Die Zunahme des sekundiren
Sulfats kann dabei entweder auf geringeren NO;-Abbau in der Kolmationszone bei der
Infiltration im Winter, insbesondere wihrend des Hochwassers mit Hohepunkt am 27.12.95,
oder sogar auf das erst ab 15.6.95 zuriickgehende Frithjahrshochwasser (Abb. 4.2-3)
zuriickzufiihren sein. Trifft letzteres zu, wire dies ein weiteres Indiz fiir eine etwa einjéhrige
Flieizeit zum MP 1-4/3. Das Hochwasser vom Sep.95 vermochte hingegen nicht eine zur
Bildung des sekundéren Sulfats ausreichende NOs -Menge unter die Teufe 1 mitzufithren.
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Abb. 4.3-4: Ganglinien der &*S-Werte und NO;-Konzentrationen in den Uferfiltrats-
Filterstrecken der Mefstelle I-4 im MeBprofil Torgau-Ost I im Vergleich zum jeweiligen
MeBwert und Wasserstand der Elbe.
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Bisweilen treten im tieferen Uferfiltrat (Teufe 3) 5**S-Minimalwerte zwischen —4 und -3 %o
auf, die einen sekundiren Anteil von bis zu % der SO,*-Konzentration anzeigen, wozu —
gemil der Stochiometrie der Gl. 5.2-1 — 20-30 mg NO;7/1 mit Sulfid umgesetzt werden muB.
Diese NO;™-Konzentration kann nur im Winter und Frihjahr aus der Elbe ins Uferfiltrat
gelangen und in sulfidfiihrende Aquifertiefen vordringen bevor ein wesentlicher Teil
heterotroph abgebaut wird. Das &**S-Minimum in I-6/3 kann aufgrund bekannter FlieBzeit
(Tab. 4.1-1) tatsachlich auf winterliche Infiltration (Februar oder Mérz 96) und die zu dieser
Zeit in I-4/1 ermittelten hohen NOs -Gehalte zuriickgefiihrt werden. Die mit den §**S-Minima
in den anderen MeBpunkten assoziierten iberdurchschnittlich hohen 8‘3CD|c-Werte (durch
verringerte mikrobielle Aktivitit in der Kolmationszone) legen ebenfalls eine Infiltration im
Winter bzw. Vorfriihling nahe. Aufgrund geringer FlieBgeschwindigkeit (insbesondere der
Vertikalkomponente) in weiter Distanz zur Fassung, weisen I-5/3 bis -3/3, trotz Nihe zur Elbe,
wesentlich langere FlieBzeiten (> % a nach Tab. 4.1-1) auf als I-6/3 und spiegeln daher in den
niedrigen &*'S-Werten moglicherweise bereits 1-1,5 Jahre im Aquifer verweilendes Uferfiltrat
wider.

Da die Elbehochwisser infolge des Verdiinnungseffektes meist unterdurchschnittliche SO, -
Konzentrationen aufweisen, miissen die starken & 'S-Riickginge keineswegs mit
iiberdurchschnittlichen SO, -Konzentrationen assoziiert sein. In Tab. 4.3-2 weist nur 1-6/3
zum Zeitpunkt des kleinsten 5°*S-Wertes eine iiber dem langjahrigen Medianwert des
MeBpunktes liegende SO,*-Konzentration auf.

Tab. 4.3-2: 5‘S-Minimalwerte im Uferfiltrat der Teufe3 im MeBprofil Torgau-OstT mit
zugehdrigen 8BCpie-Werten, SO,2-Konzentrationen und deren Medianwert nach NESTLER et
al. (1998, 108).

Datum | MeBpunkt | 6°S (% CDT) | SO.7- (mg/l); [Medianwert] | 6" Cpyc (%o PDB) |

18995 : 1I-3/3 -3,9 112; [114] -11.8
26896 i 14/3 -3,0 107; [113] -12,9
15496 | 1573 =33 105; [110] -11,0

1796 | 1-6/3 -3,8 112; [104] -13,0
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Abb. 4.3-5: §"Cpic-Werte (%o PDB) und 8**Ssos-Werte (%o CDT) im tiefen Uferfiltrat des
MeBprofil Torgau-Ost1 bei Fassungsbetrieb. Im Winter bzw. Vorfrithling infiltriertes
Elbewasser weist bevorzugt hohe 8§ Cpjc-Werte und niedrige §°*Ssos-Werte auf,

MeBprofil Torgau-Ost II

Die 8**Ssos-Werte in den landseitigen Grundwissern des MeBprofil Il variieren zwischen —2
und +5 %o CDT, wenn man von den durch Desulfurikation verinderten GW-Zufliissen der
Dahlener Heide am Auerand absieht. Meist unterscheiden sie sich jedoch wenig von der
Signatur des Sulfats in der Elbe, deren ™S ungefihr dem in den Grundwiassern der Aue
angetroffenen Durchschnitt entspricht. Da an der Fassung VIII keine nennenswerte
Sulfidoxidation durch autotrophe Denitrifikation stattfindet, andern sich die 6**S-Werte im
"reinen" Uferfiltrat kaum und bei Zumischung von Perkolat oder landseitigem GW nur wenig.
Anders als in Torgau-Ost I eignet sich die SO.*-Signatur daher nicht zur Abgrenzung des
Uferfiltrats gegen links- oder rechtselbisches GW. In diesem Fall stellt die hohe SO.*-
Konzentration in den Grundwéssern der Aue ein deutlich besseres Unterscheidungsmerkmal
dar.

DaB trotz vernachlassigbar geringer Sulfidoxidation ein SO, -Konzentrationsanstieg in den
MP I1-4/3 und -5/3 zu beobachten ist, 1dBt sich — wie im Uferfiltrat der Teufe 3 in Torgau-
Ost I — nur durch Relikt-SO,* erkliren, das bei Fassungsabschaltungen mit exfiltrierendem
GW in den sonst uferfiltratdurchstromten Aquiferraum gelangt (Kap. 5.2-1). Da “Cpyc (als
verldBlichster Indikator) keine signifikanten Anteile landseitigen Grundwassers erkennen 14ft,
kann das zusitzliche SO4* nur teilweise aus hoherkonzentriertem Restporenwasser stammen.
Ohne Retardation des Sulfats durch Ad- und Desorption an der Aquifermatrix ist der deutlich
iiber dem Volumenanteil liegende SO,*"-Anteil aus landseitigem GW nicht erklarbar.
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4.3.4 Nachweis der Elbeunterstromung unter dem Zwischenstauer des MeBprofiles
Torgau-Ost I

Mittels *Ssos

Trotz SO*-reduzierender Milieubedingungen (Eh<-200mV) stellt das ostlich der
Fassung VI in Filtertiefe 5 des MeBprofil I in geringen Konzentrationen vorliegende SO,
keineswegs ein nach Reduktion verbliebenes Rest-SO,> dar, da dieses isotopisch wesentlich
schwerer sein miifte, wenn es vor einer vermeintlichen Reduktion #hnliche
Isotopenverhiltnisse und Konzentrationen wie das jingere rechtselbische GW aufgewiesen
hétte. Das isotopisch leichte SO, und die geringe Mineralisation lassen auf eine vom
dariiberliegenden Wasserkdrper zu unterscheidende GW-Schicht anderer Herkunft schlieBen.
Da geringe *H-Gehalte in Teufe 5 diese GW-Schicht als das &lteste Wasser im MeBprofil 1
ausweisen, lassen sich Isotopensignatur und Konzentration des Sulfats im tiefsten
rechtselbischen GW auf noch geringe anthropogene Beeinflussung zuriickflihren. Véllig ohne
anthropogene Beeinflussung miifite das SO, der Teufe5 &°‘S-Werte von mindestens
11 %0 CDT aufweisen, entsprechend der priindustriellen atmosphirischen S-Deposition
(PICHLMAYER & BLOCHBERGER 1994). Daher kann dort bereits von einem aus der
Verbrennung fossiler Brennstoffe (insbesondere Braunkohle, Kap. 6.1) stammenden, jedoch
kaum von einem infolge von Milieuanderungen durch Sulfidoxidation freigesetzten SQ,*-
Anteil ausgegangen werden, da letzteres mit wesentlich héheren Fe(II)-Konzentrationen und
Redoxpotentialen einher gehen miifite.

Dagegen wird Filtertiefe 4, unmittelbar unter den Schluffschichten, von erst wenige Jahrzehnte
altem GW mit hohem ‘H-Gehalt, der fir die mittlere Aquifertiefe charakteristisch ist,
dominiert.

Das aus verschiedenen Quellen stammende SO4% in den Grundwissern der Filtertiefen 4 und 5
unterscheidet sich deutlich genug vom isotopisch leichteren, z.T. durch Sulfidoxidation
gebildeten SO, in der uferfiltratdurchstromten Teufe 3 (Kap. 5.2.1), um erkennen zu lassen,
daB das basisnahe rechtselbische GW unter dem Zwischenstauer, dem Druckpotentialgefille zu
den Forderbrunnen folgend, nach Unterquerung der Elbe kaum vermischt in I-3/4 und -4/5
eintrifft. Auf dem weiteren FlieBweg andern sich die **S/**S-Verhiltnisse in Filtertiefe 5 durch
dispersive Vermischung der beiden unteren GW-Schichten und in Filtertiefe 4 durch
Zusickerung rechtselbischen Grundwassers und Uferfiltrats von oberhalb der Schluffschichten
(Abb. 5.2-1).

Konzentration und Signatur des Sulfats in I-1/4 und -3/4 werden iiberwiegend von zuvor durch
die Schluffschichten zugesickertem, rechtselbischen GW bestimmt. Gerade die mit den 3
oberen rechtselbischen Filtertiefen vergleichbaren SO,*-Konzentrationen und die relativ
hohen, auf wenige Jahrzehnte altes GW hinweisenden *H-Gehalte lassen erkennen, daB das bei
exfiltrierenden Bedingungen (d.h. Fassungsruhe) auch in Filtertiefe 4 vorherrschende GW der
Teufe 5 wiahrend des Routinebetriebs der Fassung durch den ZufluB3 landseitigen Grundwassers
aus hoheren Lagen fast vollsténdig verdrangt wird. Daher kann bei Betrachtung einer einfachen
Zwei-Komponenten-Mischung von nur geringfiigig hoheren SO.*-Konzentrationen und §*S-
Werten iiber dem Zwischenstauer ausgegangen werden. Wird fiir das urspriingliche GW der



Isotopenanalytische Charakterisierung der Stromungs- und Mischungsprozesse... 73

Beschaffenheit von I-1/5 ein verbliebener Anteil zwischen 25 und 0 Vol.-% in der Mischung
von 1-1/4 angenommen, so ergibt sich fiir die durch den Zwischenstauer sickernde SO4*-
Komponente eine Konzentration zwischen 240 und 200 mg/l und ein 5**S-Wert zwischen 2,4
und 2,2 % CDT. Sulfidoxidation oder Losungen evaporitischen Sulfats aus dem Zechstein
oder anderen Gesteinen koénnen somit den Konzentrationsanstieg nicht hervorgerufen haben.

Mittels “Cmc

Besser noch als das Isotopenverhiltnis und die hohe Konzentration des Sulfats erméglicht die
ungewdhnlich  starke, wahrscheinlich durch Methanogenese (Kap.7.1.2) in den
Schluffschichten hervorgerufene 13Cmc-Anreichenmg in Teufe 4 die Dokumentation und
Darstellung der Stromungsverhiltnisse zwischen Aquiferbasis und Zwischenstauer vom
ostelbischen Gebiet zu den Forderbrunnen westlich der Elbe. Infolge der starken Abweichung
von den DIC-Signaturen in den iiber- und unterlagernden Filtertiefen, 148t sich das DIC in
Filtertiefe 4 wie ein kontinuierlich eingegebener Tracer verfolgen. Das aus der rdumlichen
8" Cpic-Verteilung abgeleitete Stromungsmuster entspricht dem anhand des Sulfats ermittelten,
ist jedoch aufgrund der deutlicheren Abgrenzbarkeit verschiedener Wisser detaillierter und
genauer.

Mit nahezu horizontal strémendem, elbunterquerendem GW gelangt das isotopisch schwere
DIC in I-1/4, durch Mischungsprozesse nur wenig an “C abgereichert, zum linkselbischen
MP 1-3/4. Dagegen setzt ein unter der Elbe durch die Schluffschichten stromendes
rechtselbisches GW aus mittlerer Aquifertiefe im nur 1,4 m hoher positionierten MP 1-4/4 den
8" Cpic-Wert auf einen fiir landseitiges GW typischen Wert herab. Damit 148t sich anhand des
BCoic aufzeigen, daB3 zwischen den beiden durch Membranpumpen ausgebauten Filterstrecken
I-3/4 und -4/4, trotz geringer Distanz und fast gleicher Hohe, bei Fassungsbetrieb eine
tiberraschend scharfe Grenze zwischen Grundwissern unterschiedlicher Genese verliuft. Eine
so deutliche Differenzierung ist bei Betrachtung der S-Isotopenverhiltnisse und
Konzentrationen des Sulfats nicht méglich.

Auf der weiteren FlieBstrecke empfingt I-5/4 das aus -4/4 kommende hohere rechtselbische
GW, welches unterwegs durchschnittlich ca. 30 % DIC aus hinabstromendem Uferfiltrat
aufgenommen hat. Der Volumenanteil des Uferfiltrats in I-5/4 betrigt ebenfalls 30 + 10 %, da
DIC relativ homogen verteilt ist und in beiden Wassern dhnliche Konzentrationen aufweist.
Ebenso 1aBt der 8**S auf die Zumischung von ca. einem Drittel des Sulfats aus dem Uferfiltrat
schlieBen. Infolge heterogener Verteilung der SO,*-Konzentration im unterstrémenden
rechtselbischen GW sind die daraus nach einfacher Zwei-Komponenten-Mischung berechneten
Volumenanteile in I-5/4 zu ungenau und filhren in diesem Fall zur Uberschitzung des
Uferfiltratanteils.

Da die Anomalien der hohen SO.*-Konzentrationen und §“Cpic-Werte nicht iber I-3/4
verfolgt werden koénnen, miissen sie in einer auf wenige Tiefenmeter beschrinkten Stromfahne
zwischen 1-5/4 und -5/5 hindurchflieBen oder aber aus der Schnittebene des Profils abgelenkt
werden. Letzteres wiirde eine geringe horizontale Ausdehnung der Anomalien anzeigen. Die
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nur 25 m vor den Brunnen gesetzte Membranpumpe 1-6/4 fordert bereits ausschlieBlich
Uferfiltrat ohne Zumischungen landseitigen Grundwassers.

Wihrend die Konzentrationen und Isotopenverhiltnisse des Sulfats nicht immer klar erkennen
lassen, woher die zu Verinderungen fiihrenden Zumischungen kommen, zeigen die “Cpic-
Verteilungen, daB die GW-Komposition in Teufe 4 zwischen Elbe und laufender Fassung nicht
durch dispersive Zumischung der tiefsten GW-Schicht, sondern ausschlieBlich durch ZufluB
von oben beeinfluBt wird. Damit kénnen auch alle Anderungen der Isotopie und Konzentration
des Sulfats in Teufe4 auf Zusickerung von oben =zuriickgefiihrt werden. Die
Druckpotentialverteilungen im Aquifer wihrend des Routinebetriebs der Fassung bestitigen
die aus chemischen und isotopischen Parametern abgeleiteten Stromungsverhiltnisse (NESTLER
et al. 1995).
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4.4 Eintrige von Inhaltsstoffen aus der ungesiittigten Zone ins oberflichennahe
Uferfiltrat
4.4.1 Beeinflussung des DIC im Uferfiltrat durch Sickerwasser und Boden-CO,

Da die Umsetzungsprozesse im anaeroben Milieu der gesittigten Zone keinen raschen DIC-
Konzentrationsantieg zulassen, ist die im oberflichennah anstromenden Uferfiltrat beider
MeBprofile (MP I-5/1, I-6/1 bis -6/3 und II-5/1) bis zum Absenktrichter der Brunnen
beobachtete Zunahme an isotopisch leichtem DIC weniger auf Redoxprozesse als auf Eintrage
aus der ungesittigten Zone zuriickzufiihren. Insbesondere die kurze Verweilzeit von 40-60
Tagen in der Stromrohre des MefBprofil I ist flir einen Stoffumsatz mit merklichem
Konzentrationsanstieg des in situ gebildeten DIC zu gering. Die 13Cmc-Abrr;:ic:ht:rung in diesen
MeBpunkten legt die Beeinflussung aus der ungesittigten Zone nahe, weil das iiberwiegend aus
der Oxidation organischen Kohlenstoffs im Humus stammende CO, etwa —23 %o PDB aufweist
(CLARK & FRITZ 1997).
Anders als Sulfat und Nitrat wird Boden-CO; nicht nur im Sickerwasser mitgefiihrt. Auch der
hohe CO,-Partialdruck in der ungesittigten Zone trigt zur “Cpc-Abreicherung und zu
steigenden DIC-Gehalten im oberen Uferfiltrat bei. Infolge der Austauschprozesse an der
Uferfiltratsoberflache
e lassen die §"°Cpjc-Werte den EinfluB der ungesittigten Zone deutlicher erkennen als jeder
andere chemische oder isotopische Parameter und
e nehmen die DIC-Gehalte nicht im gleichen MaBe zu wie Boden-CO; in die gesittigte Zone
eindringt, d.h. ein DIC-Anteil von 50 % aus der ungeséttigten Zone hat noch keine
Verdoppelung der DIC-Konzentration zur Folge.

In den vergleichsweise langsam durchstromten MeBpunkten I-5/1 und besonders II-5/1 ist der
EinfluB aus der ungesittigten Zone am deutlichsten nachweisbar. Von I-4/1 zu I1-5/1 falit der
8"°C-Wert von durchschnittlich —14 %o auf —15,1 %o. Betrachtet man die mittlere DIC-
Konzentration und -Isotopie in dem noch kaum durch Boden-CO; beeinfluiten MP I-4/1 als
Ausgangszusammensetzung und legt man flr den 8Cpic des 2. Mischungspartners —19 %o
zugrunde, entsprechend der typischen Signatur des DIC im neugebildeten GW der Elbaue, so
ergibt sich ein fast zu % aus der ungesittigten Zone stammender DIC-Anteil in I-5/1. Eine
Ausnahme stellt die Situation im Sep. 95 dar, als sich der DIC-Gehalt gegeniiber den sonst
iblichen Durchschnittswerten fast verdoppelte und ein 853 Cpic-Wert von —17,6 %o in I-5/1 —
bei —14,4 % in I-4/1 (bzw. —13,5 %o im Vormonat) — auf bis zu 75 % DIC aus der
ungesittigten Zone schlieBen lieB. Diese Anomalie wurde nicht durch UnregelmaBigkeiten im
Fassungsbetrieb verursacht, sondern spiegelt wahrscheinlich eine lingere Verweilzeit des
Uferfiltrats ~ wihrend  zuriickgehenden  Hochwassers  bei  gleichzeitig  erhohter
temperaturabhingiger biologischer Aktivitit im Boden wider. Dem 2 Wochen
zuriickliegenden, zeitlich sehr engen Hochwasserscheitel gingen 2 Monate extrem niedrigen
Elbewasserstandes voraus, was Austauschprozesse des Uferfiltrats mit der ungesdttigten Zone
weiter begiinstigt haben diirfte.

In MP II-5/1 sind so hohe DIC-Gehalte aus der ungesittigten Zone die Regel, da das dortige
Uferfiltrat extrem lange im Aquifer verweilt bzw. fast stagniert. Dort sinkt der 5“Cpic auf
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durchschnittlich —17,5%0 PDB und 14Bt daher auf 70 + 10 % DIC aus der ungesittigten Zone
schlieBen, wenn die Isotopenverhéltnisse in II-4/1 und 1I-3/1 als Ausgangszusammensetzung
betrachtet werden. Von in der gesittigten Zone gebildetem DIC ist wiederum nur ein geringer
Beitrag zu erwarten.

Die zeitlichen Variationen der MeBwerte zeigen, daB die verringerte mikrobielle Aktivitit in
der Kolmationszone und die raschere Infiltration bei hohen Elbewasserstinden wihrend des
hydrologischen Winterhalbjahres hohere §"”Cpic-Werte im Uferfiltrat zur Folge haben. Die
gleichzeitig bei niedrigen Temperaturen verminderte mikrobielle Aktivitit im Boden und der
dadurch herabgesetzte CO-Druck senken den EinfluB aus der ungesittigten Zone und den
damit verbundenen 5"Cpc-Riickgang im oberen Uferfiltrat zusitzlich. Dort beobachtet man
wihrend des Sommers stirkere Streuungen der 8“Cpic-Einzelwerte, da bei niedrigem
FluBwasserstand und zunehmendem CO,-Partialdruck im Boden mehr DIC aus der
ungesittigten Zone ins Uferfiltrat dringen kann. Diese Streuungen lassen weiterhin erkennen,
daB die Elbewasserstinde und damit die FlieBgeschwindigkeit im Aquifer einen stirkeren
EinfluB auf die &“Cpic-Werte der sickerwasserbeeinfluBten Uferfiltrats-MeBpunkte im
MeBprofil 1 ausiiben, als der von Temperatur und biologischer Aktivitit abhingige CO,-
Partialdruck in der Bodenzone. Aus MP II-5/1 liegen zu wenige Mef3werte vor, um dies auch
fiir das MeBprofil IT bestétigen zu kénnen.

4.4.2 Beeinflussung des S0.* im Uferfiltrat durch Sickerwasser

In I-5/1, -6/1, -6/2 und II-5/1 treten gegeniiber der Elbe erhthte SO,*-Konzentrationen ohne
stirkeren 5°*S-Riickgang auf, womit bestitigt wird, daB die Sulfidoxidation erst unterhalb der
Teufe 1 einsetzt und somit keinen Einfluf} auf das oberflichennahe Uferfiltrat haben kann. Da
der durchschnittliche TOC-Gehalt im quartiren Lockergesteinsaquifer 150 ppm betragt und im
DOC bzw. in den noch schwerer abbaubaren, synsedimentér eingebetteten Organika S:C-
Verhiltnisse < 1:100 vorliegen (NIELSEN et al. 1991), kann eine signifikante SO;*-Bildung
durch Oxidation organischen Schwefels in der gesittigten Zone ebenfalls ausgeschlossen
werden. Somit kénnen nur Eintrige aus der ungesittigten Zone fir den SO, -Anstieg
verantwortlich sein. Zumischungen oder Reste landseitigen Grundwassers aus dem Gebiet
hinter den Brunnen haben keinen EinfluBl auf die Beschaffenheit des oberen Uferfiltrats, da sich
dort der Gleichgewichtszustand nach Wiedereinschaltung der Fassung relativ rasch einstellt
und die FlieBrichtung bei Fassungsbetrieb stets zu den Brunnen gerichtet ist.

Da weder Anteil noch Konzentration oder Isotopensignatur des ins oberflaichennahe Uferfiltrat
eingetragenen Sulfats niher bekannt sind, konnen sie nur ndherungsweise durch
Mischungsrechnungen abgeschitzt werden. Aus den vorhandenen Daten der Elbe und der
jeweiligen MeBpunkte im oberen InfiltrationsmeBprofil erfolgt eine erste 5°*S-Abschitzung des
sekundiren Sulfats, indem eine Zumischung des Eintrags ohne Verdrangung des Uferfiltrats
und des darin gelosten Elbe-Sulfats angenommen wird. Dies wire der Fall, wenn das
hinzukommende SO.* nicht durch Zumischung eines anderen Wasserkdrpers (hier des
Sickerwassers) eingetragen wiirde, sondern durch Sulfidoxidation und/oder SO.*"-Lésung auf
der Fliefstrecke zur Fassung ins Uferfiltrat aufgenommen wiirde.
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In einer Zwei-Komponenten-Mischung mit
81: 8°*S-Wert in der Elbe (%o CDT; Ausgangszusammensetzung vor Zumischung),
8: 5°*S-Wert im Mischwasser des sickerwasserbeeinfluBten MeBpunktes,
8,: 5°*S-Wert des hinzukommenden Sulfats
¢i: SO -Konzentration in der Elbe (mg/l),
¢: SO,*-Konzentration im Mischwasser
gilt fur das hinzukommende Sulfat

_,51

1)
52=51+C*—‘—"’c_ (4.4-1)

*
P G

Geht man zunichst von verdrangungsfreier Zumischung des =zusétzlichen, mit dem
Sickerwasser eingetragenen Sulfats und damit von unverminderter Konzentration an Elbe-
Sulfat im jeweiligen Mischwasser aus, so ist der Volumenanteil des Elbewassers im MeBpunkt
= 1.

Wird fiir & und c der jeweilige Mittelwert aus MP 1-6/1 herangezogen (Tab. 4.4-1), ergibt sich
82 zu 1,5 %o. Anders als im Falle des DIC wird der aus der ungesittigten Zone eingetragene
SO, -Anteil in 1-6/2 und -6/3 durch sekundires Sulfat aus der Sulfidoxidation uberdeckt
(Kap. 5.2-1).

Tatséichlich sind die so errechneten §°‘S-Werte als untere (in II-5/1 als obere) Grenze
anzusehen, da die SO,”-Zumischung kaum ohne eine geringfiigige Verdringung der
Ausgangskomponente (des infiltrierten Elbewassers) durch den zweiten Mischungspartner (das
Sickerwasser mit dem Volumenanteil p, = 1-p;) ablduft. Wird dem Rechnung getragen, indem
man fiir p; Werte von 95 und 90 Vol-% annimmt, so steigt (sinkt) der 5*‘S-Wert des
hinzukommenden Sulfats (Tab. 4.4-1). Obwohl die zeitlichen Variationen der Parameter einen
Fehler des &; um einige Promille nach sich ziehen, lassen die Ergebnisse von Tab. 4.4-1 einen
5**S-Wert des eingetragenen Sulfats erkennen, der nur wenige Promille von dem des Elbe-
Sulfats Insbesondere die Ergebnisse aus I-6/1 und II-5/1 &hneln den
Schwefelisotopenverhiltnissen im neugebildeten GW der Elbaue, wo neben SO. aus

abweicht.

atmosphérischer Deposition im wesentlichen auch Anteile aus landwirtschaftlicher Diingung,
die zwischen Elbe und Brunnen keine Rolle spielen, hinzukommen.

Tab. 4.4-1: Mittelwerte und Streuungen der Einzelwerte (1o) der SO,*-Konzentrationen und
5**S-Werte in den sickerwasserbeeinfluBten MeBpunkten (n = Anzahl der MeBwerte aus
isotopischen Messungen) sowie daraus berechnete 5**S-Werte (5,) des zusitzlichen Sulfats.

Elbe (n=18)| I-5/1 (n=4) | I-6/1 (n=4) |1I-5/1 (n=4)
mittlere Filtertiefe unter GWS 3m Sm 4m
&S (%o CDT)| 2,8 £0,9 1,6 +0,6 | 2,6 +0,5 3,3 £0,6
SO (mg/l)| 84 +11 99 +11 98 +7 110 +13
85 (%o CDT) bei p; = 1 -5.4 1,5 4.8
8, beip; =0,95 -3,6 1,8 45
8 beip;=10,9 -2,5 2,0 43
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Der trotz geringer Distanz zur Elbe relativ starke Sickerwassereinflul in 1-5/1 hingt mit der
geringeren Entfernung zur ungesittigten Zone in einem dartiberhinaus langsam durchstrémten
Aquiferraum zusammen. Daher wird in I-5/1 und -6/1 etwa zur gleichen Zeit infiltriertes
Elbewasser erfaflt. Ware die Zusammenfilhrung des oberflichennahen Uferfiltrats im
Absenktrichter schon vor der MS I-6 weiter fortgeschritten, so miiiten I-6/1 und -6/2 stirkere
Sickerwassereinflisse aufweisen als 1-5/1. Darin bestitigt der Befund die hydraulische
Modellierung, wonach die vertikale Stromungskomponente vorwiegend zwischen MS I-6 und
Br. 22 zunimmt (NESTLER et al. 1998).

Weit starker als im MeBprofil I ist der Sickerwasser-EinfluB in II-5/1. Dort fithren die
geringere Forderleistung der Fassung VIII, die Ausbreitung des Uferfiltrats bis zur
Quartérbasis und wahrscheinlich geringere Durchldssigkeiten im oberen Aquiferraum zu
deutlich langeren Verweilzeiten in Teufe 1.

Aus Untersuchungen in verschiedenen, landwirtschaftlich unbeeinfluiten Béden ist bekannt,
; daB ein GroBteil des oberflachlich eingetragenen Sulfats intensiven Umsetzungen durch SO~
- Aufnahme der Vegetation und Immobilisierung durch die mikrobielle Biomasse sowie durch
~ anschlieende Mineralisation der organischen S-Verbindungen (kohlenstoffgebundener § im
humosen Oberboden und z.T. organisches Sulfat im unteren Mineralboden) unterliegt (MAYER
1993). Offensichtlich ist das Sickerwasser-SO,> iberwiegend auf die Mineralisation
kohlenstoffgebundener S-Verbindungen zuriickzufiihren, fiir die ein §**S-Wert von 1 + 2 %0 zu
erwarten ist (MAYER 1993, KNIEF 1998). Der ermittelte §°*S-Wertebereich in Tab. 4.4.1
kommt dem Isotopenverhaltnis des organischen Schwefels und dem bei der Mineralisation
ohne wesentliche Isotopenfraktionierung daraus hervorgehenden SO4*" nahe, zeigt aber auch,
daB die Eintrdge nicht homogen sind und daher zwischen den Standorten schwanken. Die seit
1996 in Torgau ermittelte atmosphérische NaBdeposition des Sulfats ist mit 2-8 %, isotopisch
etwas schwerer (Abb. 6.1-1) als das aus dem Boden freigesetzte SO;”, da die S-Immissionen
aus der Braunkohleverbrennung wahrend der 90er Jahre zuriickgegangen sind.

Herkunft und Konzentration des Sickerwassersulfats

Legt man die gegenwirtige atmosphirische SO, -Deposition als einzige S-Quelle auf der
ausschlieflich weidewirtschaftlich (durch Schafe) genutzten Wiese zwischen Elbe und
Fassungen zugrunde, so stellt sich die Frage, wie mit dem Perkolat ausreichend SO, ins
Uferfiltrat der Teufe 1 gelangt, um die dort beobachteten Konzentrationsanstiege hervorrufen
zu konnen. Nimmt man am Beispiel von Torgau-Ost] an, daB das mit dem Perkolat
eingetragene SO nicht tiefer als 1 m ins Uferfiltrat eindringt, dann nimmt 1 m® des obersten
Uferfiltrates, welcher bei einer effektiven Porositit n. von 0,25 ca. 250 1 enthilt, wihrend der
ca. 40- bis 60-tigigen FlieBzeit zum Br. 22 nur etwa 440 bis 660 mg der jahrlich deponierten
4 g SO, /m? auf. Somit kénnte die oberste, 1 m méchtige Uferfiltratsschicht beim Eintritt in
den Brunnen hochstens 1,8 bis 2,6 mg SO/ aus der ungesittigten Zone enthalten.
Berticksichtigt man weiterhin, daf3 die MeBpunkte I-5/1 und -6/1 etwa 3 m und 5 m unter dem
mittleren Wasserspiegel verfiltert sind, so wird eine dispersive und diffusive Zumischung von
iiber 10 mg SO,*7/I aus der ungesittigten Zone noch schwerer nachvollziehbar.
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Geht man davon aus, daB von den durchschnittlich 547 mm Jahresniederschlag im Raum
Torgau ca. 123 mm zur GW-Neubildung in der ufernahen Aue beitragen (HERZOG, mindl.
Mitt.), so ist bei einer atmosphérischen Deposition von durchschnittlich 4 g SO,*/m?*a Mitte
der 90er Jahre und einer zwischen In- und Output im Boden ausgeglichenen S-Bilanz mit nur
ca. 33 mg SO,*/1 im Sickerwasser zu rechnen. Die Befunde im oberflichennahen Uferfiltrat
lassen jedoch keinen Zweifel daran, daB das Perkolat unter den Auewiesen — trotz
ausbleibender Mineraldiingung — ein vielfaches dieser Konzentration aufweist. Um die im
Uferfiltrat der MP 1-5/1, -6/1 und II-5/1 beobachteten SO, -Konzentrationsanstiege
hervorrufen zu kénnen, muBl das Perkolat mehrere hundert mg/l enthalten, Zhnlich wie im
landseitig neugebildeten, jedoch landwirtschafilich beeinfluBten GW. Dall solche
Konzentrationen moglich sind, konnte KNAPPE (unveroff) Mitte der S0er Jahre unter
landwirtschaftlich unbeeinfluBten Wiesen der Leipziger Elsteraue nachweisen. In Saugkerzen
aufgefangene Sickerwasserproben enthielten dort meist tiber 200 mg SO,*7/1, vereinzelt iber
800 mg/l.

Da zwischen Elbe und Fassung nicht gediingt wird und aus dem Kot gelegentlich dort
weidender Schafe keine nennenswerte SO, -Zufuhr zu erwarten ist, kommen dort —
vermutlich ebenso wie in der Leipziger Elsteraue — nur die vor der Wende hohe
atmosphérische NaB- und Trockendeposition und in weitaus geringerem MaBe Riickstande aus
linger zuriickliegenden Uberschwemmungen als SO,*-Quelle im Perkolat in Frage. Zwar
gelangt neben der atmosphirischen Deposition auch durch absterbende Vegetation
iiberwiegend kohlenstoffgebundener Schwefel in den Boden, doch sollte damit kein
zusitzlicher S-Eintrag verbunden sein, da dieser bei ausgeglichener S-Bilanz von einer
mengenmaBig entsprechenden SO.*-Aufnahme der Vegetation aus der Bodenlosung begleitet
wird. Dennoch kann der SO,*"-Austrag iiber der gegenwirtigen Deposition liegen, wenn im |
Boden gréBere S-Mengen aus hohen Immissionen der Vergangenheit gebunden sind und nun
langsam freigesetzt werden. Vor allem die in der Region weit verbreitete
Braunkohleverbrennung vergangener Jahrzehnte hatte zu SO, -Depositionen gefiihrt, die die
in Tab. 6.1-3 dargestellten Werte der 90er Jahre um ein vielfaches tbersteigen (Tab. 6.1-1).
Offensichtlich ist die Retentionskapazitit der Auebdden ausreichend hoch, um die Bindung
groBer S-Mengen bis in die Gegenwart — iiberwiegend im organischen S-Pool — und deren
Remobilisation durch Oxidation und Lésung zur wichtigsten SOs*-Quelle im Perkolat zu
machen.

Legt man Angaben von FINCK (1982) zugrunde, wonach in den meisten mitteleuropiischen
Boden — wie etwa den Braunerden des Untersuchungsgebietes — jéhrlich etwa 1,5-2 % des
darin enthaltenen Schwefels mineralisiert wird, so kann davon ausgegangen werden, daB sich
die vorwiegend organisch im Boden gebundenen hohen S-Immissionen der Vorwendezeit noch
lange im SO, -Reichtum des Sickerwassers widerspiegeln werden. Selbst bei hoheren
Mineralisationsraten werden bis zur Einstellung eines neuen Gleichgewichts Jahrzehnte
vergehen. MAYER (1993) und KNIEF (1998) stellen weitere Beispiele dar, in denen S-Eintrige
auf Acker- und Waldbdden noch nach Jahrzehnten im Sickerwasser wiedergefunden wurden.
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4.5  Denitrifikation und Sickerwassereintrag im ufer- und oberfliichennahen
Uferfiltrat des MeBprofiles Torgau-Ost I

In und unter der Kolmationszone nimmt der NOs™-Gehalt zunichst rasch ab, um im oberen
Bereich ab I-4/1 wieder kontinuierlich anzusteigen. Sowohl im Uferfiltrat als auch im
landseitigen GW ist mit Anniherung an den Absenktrichter des Br. 22, trotz heterogener
Konzentrationsverteilung, eine nur iiber Sickerwassereintrige erklirbare NOs; -Zunahme im
oberen Aquiferbereich erkennbar, die jedoch nicht — wie die bis in mittlere Aquifertiefe
ungewdhnlich hohen NO;-Gehalte westlich der Aue — auf landwirtschaftliche Diingung
zuriickzufiihren sind.

Um die Verinderungen durch die zu Beginn der Infiltration noch raschen
Stoffumsetzungsprozesse zu erfassen, wurde am 24.7.1996 die isotopische Zusammensetzunge
der reaktiven Komponenten NOs~, SO, und DIC entlang des InfiltrationsmeBprofiles von
Torgau-Ost I zwischen den Mefstellen 2 und 20 untersucht. Dieser Stichtag fiel in die Phase
eines zurickgehenden Hochwassers, wodurch es zu verlangsamter Infiltration bzw.
stagnierenden FlieBverhdltnissen kam und der SickerwassereinfluB in den oberflichen- und
ufernahen MeBpunkten infolgedessen zunahm. Neben den Auswirkungen der insbesondere in
der Kolmationszone ablaufenden Prozesse auf die Isotopenverhaltnisse im SO,%, DIC und vor
allem NO;7, lassen die Analyseergebnisse den EinfluB des Sickerwassers bzw. der
Auswaschung der ungesittigten Zone bei dem zuvor herrschenden Hochwasser auf die
Uferfiltratbeschaffenheit erkennen.

Die ab I-18/1 nachweisbare Zunahme isotopisch leichten Nitrats beweist am deutlichsten, daf3
die nachfolgenden Verinderungen des Chemismus und der Isotopenverhiltnisse im oberen
Uferfiltrat bis zum Brunnen durch Perkolat hervorgerufen werden. Da dem
Beprobungsstichtag ein einwdchiges Hochwasserereignis Mitte Juli mit bis zu 2 m hdherem
Wasserstand vorausging, konnte der Konzentrationsanstieg auch eine wihrend des
Hochwassers verringerte Abbaurate in der Kolmationszone widerspiegeln. Dal} dies jedoch
nicht zutrifft, zeigen die Isotopenverhaltnisse des DIC und Sulfats, die sich bei einem héheren
Anteil reaktiv unverdnderter Inhaltsstoffe im rascher infiltrierenden Elbewasser und ohne
Sickerwassereinflul ebenfalls den Elbewerten annihern miiBten. Der Eintrag isotopisch
leichteren Sulfats aus der Mineralisation organischen Schwefels in der ungesittigten Zone
macht sich ebenfalls ab 18/1 bemerkbar, wobei die verringerten SO,*-Konzentrationen
zwischen 13/2 und 17/1 lediglich auf den Verdinnungseffekt im FluB wihrend des
vorangegangenen Hochwassers zuriickzufiihren sind.
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Abb. 4.5-1: Verteilung der Isotopenverhiltnisse und Konzentrationen von Sulfat, DIC und
Nitrat im oberen ufernahen InfiltrationsmeBprofil von Torgau-Ost I am 24.7.1996.
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Abb. 4.5-2: Verinderung der Nitratkonzentration und des ES“N.\;O3 im oberen ufernahen
InfiltrationsmeBprofil von Torgau-Ost I am 24.7.1996 (MALLEN et al. 1998 b).

Die Durchstrémung der mikrobiell hochaktiven Kolmationszone hat in 12/1 und 13/1 eine
durch heterotrophe Denitrifikation hervorgerufene lanoa-Anreicherung um tber 20 %o
gegeniiber der Elbe zur Folge. Infolge weiterer Denitrifikation auf dem FlieBweg wird in 17/1
sogar eine Anreicherung um 30 %o ermreicht. Mit steigender NOs;-Konzentration bei
gleichzeitiger '*N-Abreicherung tritt ab 18/1 die Denitrifikation stark zugunsten der
Zumischungen aus der ungesattigten Zone zuriick.

Aus der als Rayleigh-typischer ProzeB ablaufenden Denitrifikation 148t sich durch Umformung
der Gl 3.3-8 eine Isotopenfraktionierung €wnanos fur den Durchgang durch die
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Kolmationszone und den fluBnahen Aquifer berechnen. Obwohl die Denitrifikation in der
Kolmationszone vergleichsweise rasch ablaufen sollte, ergeben sich in den beiden ersten
InfiltrationsmeBpunkten 12/1 und 13/2, infolge starker *N-Anreicherung trotz geringer NOs -
Reduktion, die hochsten Fraktionierungen mit € = —49 %o und —27 %o, wenn man die den
Juliwerten nahekommende und fur einen Siulenversuch herangezogene NO; -Konzentration
und -Signatur der Elbe mit 22 mg/l (0,35 mmol/l) und 8 %o air als Ausgangszusammensetzung
betrachtet. Ahnlich geringe Denitrifikationsraten mit hoher Fraktionierung spiegelten die
MP 4/1 und 4/2 im Juni 95 wider, Hingegen sinkt € in 15/1 und 17/1 infolge hoher
Denitrifikationsraten auf —11 %o und —19 %o, obwohl dort noch nicht, wie in den nachfolgenden
MeBpunkten (ab 18/1), mit Veranderungen der e-Werte durch Sickerwassereinflul zu rechnen
ist. Im landseitigen GW des Talgrundwasserleiters konnte METSCHIES (1996) sogar s-Werte
bis —4 %o nachweisen.

Die hohe Schwankungsbreite im Uferfiltrat ist auf wechselnde Infiltrationbedingungen und
Verweilzeiten im oberen Aquifer sowie Varationen in der Elbe zuriickzufithren. Die
Fraktionierungsfaktoren weisen vor allem am Anfang der Infiltrationsstrecke auf unerwartet
geringe Denitrifikationsraten hin. Dies dirfte teilweise auf die in der Kolmationszone noch
vorhandenen O-Reste, die die Denitrifikation behindern, und die Oxidation des in der Elbe in
geringer Konzentration (ca. 0,3 mg/l) enthaltenen, in der Regel isotopisch wesentlich leichteren
Ammoniums zuriickzufithren sein. Dabei wird etwa 1 mg NO57/1 gebildet, das ohne wesentliche
Isotopenfraktionierung aus dem NH, ™ hervorgeht.

NH, +20; — 2 H +H,0+NO;y (4.5-1)

Wihrend eines Saulenversuches unter naturnahen Bedingungen fand bei einer
Gesamtaufenthaltszeit des Elbewassers von 10 Tagen in einer die Kolmationszone
simulierenden Keramiksiule und Anfangswerten von 22 mg NO; /1 und 8" Nyos = 8 %o air eine
reduktionsbedingte NO;™-Abnahme auf 11,5 mg/l und ein §'°*Nyos-Anstieg auf 17,8 %o statt
(GRISCHEK et al. 1998), was einem Fraktionierungfaktor € von —15 %o entspricht, der damit in
die stark schwankenden Ergebnisse der Uferfiltratsanalysen palit.

Mit dem Resultat des Siulenversuchs nahezu ibereinstimmende Fraktionierungsfaktoren
ermittelten SMITH et al. (1991) im sandig-kiesigen Cape Cod Aquifer (13,9 %0) und
BOTTCHER et al. (1990) im Fuhrberger Feld (15,9 %o). MARIOTTI et al. (1988) gibt fiir GW
und Bodenzone eine Schwankungsbreite des € zwischen —4 und 30 %o an.
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Abb. 4.5-3: N-Isotopenfraktionierung bei Denitrifikation im elbnahen oberen Uferfiltrat des
MeBprofil Torgau-Ost I (MALLEN et al. 1998 b).

4.6  Zusammenfassende Betrachtung

'80-Ganglinien

Die 5 m unter dem FluBbett (MP 1-2/3) binnen weniger Tage meBbaren 8'*Ouo-Riickginge bei
steigendem Elbewasserstand (Abb. 4.1-7) und mit mehrwochiger Verzégerung folgenden
3'%0-Anstiege durch fallenden Elbewasserstand zeigen, daB der mit starker
Vertikalkomponente langsam strémende Uferfiltratanteil unter der Kolmationszone bevorzugt
bei DurchfluBanstieg gebildet wird. Im oberflichennahen Uferfiltrat des Profil I stellen
NESTLER et al. (1998) ebenfalls raschere Infiltration bei Hochwasser und wihrend nachfolgend
zuriickgehender Wasserstinde Stagnation und sogar Exfiltration naher der Elbe fest. Hohe
FlieBgeschwindigkeiten in Teufe 1 sind durch héhere Durchlassigkeit der Kolmationszone in
Ufernghe und des Aquifers in horizontaler Richtung (aufgrund der Einregelung der klastischen
Sedimente) moglich. Br. 33 im Profil II wird hingegen am schnellsten durch Uferfiltrat
mittlerer Aquifertiefe in ca. 150 Tagen angestromt.

Durch Zeitreihenanalysen konnten saisonale §'*0-Schwankungen in der Elbe zur Bestimmung
von FlieBzeiten zu den von Uferfiltrat durchstromten MeBpunkten zwischen Elbe und
Fassung VI im Profil I genutzt werden (Tab. 4.1-1). Die von NESTLER et al. (1998) anhand von
CI, als fast ebenso konservativem Tracer wie das Wasser selbst, ermittelten FlieBzeiten
stimmen gut mit jenen der 5'0-Ganglinien iiberein und werden durch diese teilweise erginzt
(TRETTIN et al. 1999).

Aus den FlieBzeiten lassen sich die flir den Wasserwerksbetrieb wichtigen Reaktionszeiten bei
eventuellen StoBbelastungen ablesen. Die tiber 4-monatige FlieBzeit zum brunnennahen MP 1-
6/3 sollte nicht mit jener des schnellsten Uferfiltratanteils im Br. 22 gleichgesetzt werden, da im
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Absenktrichter zwischen Brunnen und MS I-6 rasch hinabstrdmendes oberflichennahes
Uferfiltrat um bis zu wenige Wochen frithzeitiger eintrifft.

Anders als in den MeBpunkten sind in den Rohwissern der Brunnen keine
Fliefzeitbestimmungen durch **Oo moglich, da nicht nur die Vermischung mit landseitigem
GW, sondern auch Uferfiltratanteile eines breiten Laufzeitspektrums die durch 8"*Oppo-
Schwankungen in der Elbe hervorgerufenen Signale stark dampfen. Selbst deutliche §"*Oypo-
Variationen in den 3 oberen Filtertiefen der nur 25 m vom Br. 22 entfernten MS I-6 fithren zu
keinen signifikanten &'®0-Anderungen im Brunnenrohwasser, da der schnellflieBende
Uferfiltratanteil unerwartet gering ist.

Weder die Isotopenverhiltnisse im Wasser noch in den Inhaltsstoffen lassen eine Berechnung
des Uferfiltratanteils im Brunnenrohwasser zu, da sich die Werte zwischen Uferfiltrat und
landseitigem GW zu wenig unterscheiden und/oder beiderseits der Fassung nicht ausreichend
homogen sind.

8"Cpc-Variationen im Uferfiltrat

Zu Beginn der Elbewasserinfiltration wird BCpic durch Corg-Mineralisation im aeroben
gesdttigten Bereich der mikrobiell hochaktiven, relativ geringdurchlissigen Kolmationszone
unter der Flulsohle in der Regel um 2-3 % abgereichert und der pH durch hohen CO;-
Partialdruck um 0,2-0,5 gesenkt. Darunter bleiben die 8" Cpic-Werte im Uferfiltrat nahezu
konstant, da jenseits der Kolmationszone der biologische Umsatz unter anoxischen
Bedingungen nur noch gering ist und daher Redoxreaktionen unter C.,-Oxidation keinen
nennenswerten Beitrag zum DIC-Pool leisten. Da die 8"Cpic-Werte bis zu den Brunnen
konstant und wesentlich hoher als im regionalen GW bleiben, sind qualitative und teilweise
quantitative Bewertungen von Zumischungen landseitigen Grundwassers und von Einfliissen
aus der ungesittigten Zone (Boden-CO;) im Uferfiltratrandbereich sicherer als mit jedem
anderen Isotop méglich.

Im Gegensatz zum 5805 hangen die 813Cmc-5chwankungen im Uferfiltrat weniger von den

Variationen in der Elbe als vielmehr von der mikrobiellen Aktivitit in der Kolmationszone und

damit von der Temperatur ab. Nimmt diese zu, wird durch beschleunigten Abbau organischen

Kohlenstoffs in der Kolmationszone verstirkt isotopisch leichtes sekundédres DIC gebildet

sowie DOC freigesetzt, das den Abbau von Elbe-DOC teilweise kompensiert.

Die zeitlichen Variationen im tiefen Uferfiltrat des MP I-4/3 in Abb. 4.3-3 deuten darauf hin,

daB die Schwankungen des 8§°Cpic linger im Uferfiltrat verfolgt werden kénnen als die des

5'%0, bevor die Dampfung durch Dispersion und Diffusion zu stark wird. Dies ist

zurickzuftihren auf

* die gegeniiber dem MeBfehler stirkere Auspragung der jahreszeitlichen Schwankung beim
513Cmc als beim 3180 und

* die zeitlich engere Begrenzung des §'°0-Peaks auf Frithjahrshochwisser.
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5>*Sso4-Variationen im Uferfiltrat

Das mit dem Elbewasser infiltrierende SO,*~ wird von den Prozessen in der Kolmationszone
nicht beeinfluBt. Konzentration und Signatur des Sulfats werden nur vor der mit hoher
Leistung fordernden Fassung des Profil I (5 Brunnen a durchschnittlich 230 m’/h) durch
Oxidation isotopisch leichter sedimentdrer Sulfide mittels NO;™ unterhalb 10-15m Tiefe
zunehmend verandert. Der damit verbundene 5**S-Riickgang um einige Promille erlaubt eine
fast ebenso deutliche Abgrenzung des dortigen Uferfiltrats von den umgebenden Grundwéssern
wie Cpie. Wird bei hohen Temperaturen mehr NO;™ in der Kolmationszone abgebaut, steht in
mittlerer Aquifertiefe weniger NOs™ zur Sulfidoxidation zur Verfligung.

Im Profil II bleiben die 5°**S-Werte im Uferfiltrat ganzjihrig nahezu konstant, da das NOs™ —
infolge geringer Infiltrationsgeschwindigkeit vor der leistungsschwach fordernden Fassung
VIII (3 Brunnen 4 ca. 150 m*/h) — vollstandig heterotroph abgebaut wird bevor es ca. 10 m
unter dem GW-Spiegel die sulfidfithrende Aquiferzone erreicht. Daher findet im Profil I keine
autotrophe Denitrifikation durch Sulfid statt.

Methanogenese im elbunterstromenden Grundwasser

Starke “Cpic-Anreicherungen in 1-1/4 und -3/4 ohne signifikante Verinderungen der pH-
Werte, COyuq- und HCO; -Konzentrationen lassen auf Methanogenese — vorrangig durch
CO»-Reduktion statt Fermentation — schlieBen. Dies geschieht, obwohl die Reduktion des in
hohen Gehalten vorliegenden Sulfats (197 £ 9 mg/l in MP I-1/4) thermodynamisch glinstiger
wire. Vermutlich findet die Methanogenese in organikareichen Mikrohabitaten des
Zwischenstauers statt, in denen das Redoxpotential erheblich herabgesetzt wird. Im AnschluB
an die Methanogenese stattfindende S0, -Reduktion durch CH; und/oder H; muB ebenso fiir
die Bildung isotopisch ungewohnlich leichter sedimentirer Sulfide bei MP 1-1/4, unmittelbar
unter den Schiuffschichten (Abb.5.1-1 & -2), verantwortlich sein, doch ist die
Desulfurikationsrate zu gering, um **S im SO, signifikant anzureichern.

Wihrend die Elbunterstrémung an der Quartirbasis des ProfilI anhand zahlreicher
hydrochemischer und isotopischer Parameter nachgewiesen werden kann, ist eine
Spezifizierung der Stdmungsprozesse in Teufe 4 nur aufgrund dieser 13Cmc-Armf:icherung
moglich, die wie ein kontinuierlich eingegebener Tracer am jenseiten Elbeufer weiterverfolgt
werden kann. Durch diese scharfe, eng begrenzte 8" Cpjc-Markierung kann die Beteiligung von
rechtselbischem GW oberhalb des Zwischenstauers an der Elbeunterstromung direkt
nachgewiesen werden, was aufgrund #hnlicher GW-Beschaffenheit iiber und unter den
Schiuffschichten anhand der Hydrochemie nicht sicher moglich ist. Der Zustrom
rechtselbischen *H-reichen Grundwassers zur Fassung VI zeigt, daB anthropogene Einfliisse
auf die GW-Beschaffenheit @stlich der Elbe nicht vernachlissigt werden diirfen und
SchutzmaBnahmen auch dort in Betracht zu ziehen sind.
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5 Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer
Redoxreaktionen im Aquifer

Unterhalb 10-15 m Agquifertiefe bzw. in noch gréBerer Tiefe aullerhalb der Elbaue, zeigt die
generelle Zunahme isotopisch leichten sedimentéren Schwefels die Vorherrschaft reduzierten
anorganischen Schwefels (RIS) in ehemals $O.*-reduzierendem Milieu an. Die Sulfide bieten
sich seit Anderung der Milieubedingungen durch anthropogen verursachte Verschiebung der
Redoxzonen im Aquifer weitrdumig als alternative, im Vergleich zum organischen Kohlenstoff
(Corg) sehr viel reaktivere Elektronendonatoren an (Kap.5.2). Sie steuern einige, fiir
Veranderungen der GW-Beschaffenheit wesentlich mitverantwortliche Umsetzungsprozesse,
die vor allem durch GW-Absenkungen, Verinderungen der Hydrodynamik, landwirtschaftliche
Dingung und atmosphérische Immissionen ausgeldst wurden.

5.1. Schwefel in der Lockergesteinsmatrix
5.1.1 Bildung anorganischer Sulfide im Aquifer

Unter den an der Erdoberfliche herrschenden Temperaturen ist SO,*-Reduktion zu Sulfid nur
biochemisch méglich. Sowohl bei assimilatorischer als auch dissimilatorischer Reduktion
liefern die Organismen die fiir die Trennung der ersten S-O-Bindung notwendige
Aktivierungsenergie — fiir die in einem ausschlieBlich chemischen System starke
Hitzeeinwirkung (> 250°C) erforderlich wére — indem sie durch Reaktion anorganischen
Sulfats mit Adenosin-Triphosphat (ATP) die "aktivierte" SO,*-Form Adenylyl-S0,* bilden
(APPELO & POSTMA 1996).

Wihrend bei mikrobieller assimilatorischer SO,*-Reduktion im aeroben Milieu das SO, der
Losung ohne wesentliche Isotopendiskriminierung in die Zelle inkorporiert wird, endet die
geochemisch bedeutendere dissimilatorische Reduktion im anaeroben Milieu mit der
Anreicherung schwerer Isotope im zuriickbleibenden SO bzw. der Freisetzung von
isotopisch leichtem H,S, das durch Reaktion mit Metallkationen — meist Eisen — als deren
Sulfid ausfillt. Aus der Literatur werden vielfiltige Moglichkeiten und Wege der Sulfid- und
insbesondere Pyritbildung beschrieben, von denen hier nur einige als Gesamtreaktionen
dargestellt seien (FRITZ & FONTES 1980, MAYER 1993, WISOTZKY 1994 & 96).

8 SO +2Fe,0.+15CH.0+16 H — 4FeS,+ 15 C0,+23 H,0
8 SO +2Fe;0: +16 CO, +8H,0 — 4 FeS,+ 16 HCOs™ + 15 0,
8 SO +4FeO0OH + 15 CH,0+H —» 4FeS,+ 15HCO; + 10 H,0

Die aufgrund ihrer geringen Loslichkeit praktisch vollstdndig ausfallenden anorganischen
Sulfide kénnen nach Untersuchungen im ebenfalls silikatischen Aquifer des Fuhrberger Feldes
(BOTTCHER et al. 1992) als Pyrit und Markasit (FeS,), Melnikowit (FeS;*nH,0), Monosulfid
von Eisen und Mangan sowie weitere Verbindungen vorliegen, wobei Pyrit wahrscheinlich den

gréBten Teil einnimmt.
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Die Sulfide kristallisieren bevorzugt an oder innerhalb kleiner Holz-, Torf- und tertidrer
Braunkohlebruchstiicke sowie weiterer synsedimentdr im Lockergestein eingebetteter
Organika, die ausreichend abbaubaren C,, fiir biologische Umsatzprozesse zur Verfligung
stellen und somit verschiedenen Arten strikt anaerober Bakterien (z.B. Desulfovibrio
desulfuricans und Desulfotomaculum spp.) die Moglichkeit bieten SO, als e-Akzeptor zur
Corg-Oxidation zu nutzten (LEUCHS & OBERMANN 1992). Dabei entsteht weniger als 20 % der
Energie, die bei vergleichbaren, an atmosphérischen O, gebundenen Reaktionen frei wird
(Tab. 5.4-1), so daB relativ groBe Substratmengen in den Stoffwechsel eingehen miissen und
vergleichsweise viel H,S produziert werden muf}, um ausreichende Energie fur die
Entwicklung der infolgedessen relativ wenigen Organismen zu liefern. Daher und infolge des
noch schwerer abbaubaren Co, in gréBerer Aquifertiefe verlduft die Desulfurikation weitaus
langsamer als die Reduktion von O, und NOs™.

In den jahrhunderte bis jahrtausende alten Grundwéssern aus den Heidegebieten, in denen die
Desulfurikation weit genug fortgeschritten ist, um ‘S im verbleibenden SO,* deutlich
anzureichern, diese Reaktion muf3 aufgrund der umgesetzten Mengen und stéchiometrischen
Verhiltnisse wesentlich zum pH-Anstieg beitragen. Fir die SO, -Reduktion notwendige
Redoxpotentiale <-200mV dirften urspriinglich im gesamten mittleren und unteren
Aquiferbereich vorgeherrscht haben, beschrinken sich heute jedoch auf wenige mineralarme,
vorwiegend *H-alte Grundwisser nahe der Quartirbasis.

Unter Beriicksichtigung der beiden wichtigsten Teilreaktionen 146t sich die bakterielle
dissimilatorische SO, -Reduktion vereinfacht wie folgt darstellen:

2 CH,0 +S0s — 2HCO; +H.S (5.1-1)

wobei CH,O vereinfachend die organische Substanz umfafit. Im nichsten Schritt reagiert H,S
bzw. dessen bei pH > 7 dominierendes Dissoziationsprodukt HS™ mit Metallionen, vorwiegend
Eisen(hydr)oxiden, wobei das Sulfid teilweise Fe(IIT) reduziert und S° produziert, wihrend der
Rest bei neutralem pH wahrscheinlich als amorphes Eisensulfid ausfillt oder extrem
feinkdmige Minerale wie Mackinawit (Fe;..S) und Greigit (FesSs) bildet (APPELO & POSTMA
1994).

2FeOOH+3H +3HS — 2FeS+S$°+4H,0 (5.1-2)

Bei HS -Konzentrationen tiber der Pyritsittigung wandeln sich die wegen ihrer sdurelgslichen
Eigenschaften hiufig als AVS (acid volatile sulfides) bezeichneten metastabilen
Eisen(mono)sulfide in Pyrit oder Markasit um (MORSE et al. 1987).

FeS+S° — FeS, (5.1:3)

Dieser letzte Umwandlungschritt vollzieht sich sehr trige. Liegt kein H,S-UberschuB vor,
bestehen die metastabilen Verbindungen lange Zeit fort, so daB die Pyritbildung mancherorts —
insbesondere in C,y-armen Sedimenten — erst im Laufe der diagenetischen Verfestigung
weitgehend abgeschlossen ist (LEUCHS 1988, WISOTZKY 1994).
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5.1.2 Horizontspezifische Konzentration und Signatur des sedimentiren
Gesamtschwefels im Mefiprofil Torgau-Ost I

Da die S-Konzentration des quartiren Bohrkleins selbst bei kleinen KorngréBen (<2 mm,
<lmm, <0,25mm) meist unter der Nachweisgrenze des LECO sulfur analyzers
(<0,03 Gew.-%) liegt und die thermische Zersetzung des Sediments flir die
Massenspektrometrie nicht ausreichend SO,-Gas zur Gehalts- und **S-Bestimmung liefert,
muBl der sedimentire Schwefel aus groBen Probemengen im sauren Milieu naBchemisch
oxidiert werden, um durch nachfolgende Fillung als BaSO, gravimetrisch den S-Gehalt und
massenspektrometrisch den 5**S-Wert bestimmen zu kénnen (Kap. 3.2.2).

Neben den in SO.*-reduzierendem Milieu sekundir gefillten Sulfiden (RIS) kénnen aus der

Matrix des kénozoischen Lockergesteins, das praktisch frei von lithogenem S ist, folgende,

unabhédngig von aeroben und anaeroben Milieubedingungen verbreitete S-Verbindungen

gewonnen werden:

» kohlenstoffgebundener S und Ester-SO,”, die aus der ungesittigten Zone zugefiihrt werden
oder bereits primar in synsedimentér eingelagerten Organika enthalten sind und

e an Mineraloberflichen sorbiertes anorganisches SO,* aus der umgebenden Porenlésung.

Letzteres setzt sich aus wasserunloslichem, an Tone, Eisen- und Aluminiumoxide adsorbiertem
SO, und dem vorwiegend erst durch die Trocknung des nassen Sediments adsorbierten
wasserloslichen SO,> zusammen. Beide sollten das Isotopenverhiltnis des im Porenwasser
gelosten Sulfats zum Zeitpunkt der Adsorption widerspiegeln.

Legt man die aus der Gewichtsdifferenz vor und nach der Trocknung ermittelten
Wassergehalte der Sedimentproben und den SO, -Gehalt des jeweiligen Grundwassers
zugrunde, so ist das aus der Losung hinzukommende wasserlgsliche SO,* mit 8-20 ppm S im
getrockneten Sediment enthalten. In den aus dem uferfiltratdurchstrémten Aquiferbereich
entnommenen Sedimentproben ist das bis zur Trocknung im Porenwasser geloste SO,* zu 3-
6 ppm S enthalten. Obwohl der Wassergehalt in den Sedimentproben der ungesittigten Zone
(MS 8: 7-8m Tiefe; MS 20: 3-4m; MS 14: 1-2m) wesentlich geringer ist, ist dort ebenfalls mit
ca. 3-6 ppm S aus dem Perkolat zu rechnen, da dieses mehrere 100 mg SO,*/1 enthalt.

Der aus den Lockergesteinen (<2 mm) extrahierte Gesamtschwefel (S, [4Bt eine

tiefenabhéingige Zonierung erkennen und zeigt bei Darstellung der §*‘S-Werte gegen die S;-

Gehalte des Sediments 3 deutlich voneinander unterscheidbare Gruppen.

1. Sulfidarmes bis -freies Sediment in der O;- und NO;™-haltigen Zone nahe des GW-Spiegels,

2. zunehmende Konzentrationen iberwiegend sulfidischen Schwefels mit &*‘S-Werten
< -8 %o CDT im Hauptteil des Aquifers und

. hohe Konzentrationen isotopisch relativ schwerer, zechsteinbeeinfluBter Sulfide im obersten
Tertidr und den untersten Metern des Quartérs.

W)
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Abb. 5.1-1: §*'S-Wert (%0 CDT) / Konzentratio

n (mg S/kg Sediment = ppm) des aus dem

Bohrklein (< 1 m Bohrstrecke, Fraktion <2mm) extrahierten sedimentiren Gesamtschwefels

im MeBprofil Torgau-Ost 1.
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Abb. 5.1-2: §*S-Wert (%o CDT) und Gesamtschwefelkonzentration (mg S/kg Sediment =

ppm) in 3 Tiefenzonen des MeBprofil Torgau-Ost L.
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Schwefel des oberen Aquiferbereichs
Die durch O, und NO5™ in der ungeséttigten Zone und im oberflichennahen GW herrschenden
sulfidoxidierenden Milieubedingungen schaffen im oberen Aquiferbereich eine Zone mit

¢ S-Konzentrationen von 4 bis 60 ppm S und
e §*S-Werten zwischen —7 und +4 %, CDT,

die darauf schlieBen lassen, daB dort — wie erwartet — hauptsichlich adsorbiertes SO,> und
organisch gebundener S aufgeschlossen wurde. Obwohl im nun uferfiltratbeeinfluiten
Aquiferraum NO;™ in groBere Tiefe vorstoBt als im landseitigen GW, ist die Untergrenze dieser
Zone zwischen Elbe und Fassung bislang nicht nach unten verschoben, da die anorganischen
Sulfide in mittlerer Aquifertiefe noch nicht vollstindig oxidiert sind.

Der Bedarf lebender Zellen in Pflanzen, Algen, Bakterien und Pilzen an assimiliertem S, der als
Sulfid aus assimilatorischer SO,”-Reduktion in S-Aminosiuren und andere fiir die Struktur
und Physiologie der Organismen wichtige organische Molekiile eingebaut wird, betrigt etwa
1 % des C-Bedarfs (INIELSEN et al. 1991). Daher lassen sich bei einem durchschnittlichen TOC-
Gehalt von 150 ppm im quartiren Lockergestein (GRISCHEK, miindl. Mitt.) und einem S:C-
Verhéltnis < 1:100 nur geringe S-Mengen aus den im Aquifer vorhandenen Organika
extrahieren, wenn dort keine anorganischen Sulfide kristallisieren konnten.

Unmittelbar unter der teilweise kolmatierten FluBsohle und im angrenzenden Bdschungsbereich
(MS 13 und 14) sind offensichtlich relativ hohe Organikagehalte in der Aquifermatrix und
daran gebundener S, mit &°°S-Werten nahe 0% oder nur wenig darunter fiir Si-
Konzentrationen > 20 ppm verantwortlich. Die extreme S-Armut in gréBerer Entfernung zur
Elbe fiihrt dazu, daB bis zur Hilfte des dort extrahierten Gesamtschwefels aus dem bei der
Trockung des Sediments zuriickgebliebenen SO,* der Porenlosung (Uferfiltrat, Perkolat oder
GW) stammt, wenn man die Wassergehalte des Bohrkleins und die am jeweiligen Entnahmeort
vorherrschende SO,*-Konzentration zugrundelegt. In 15-20 m Tiefe der MS 8 kann dieser
Anteil noch hoher sein (Abb. 5.1-1). Zwischen den Extrakten aus der undurchwurzelten,
ungesittigten Zone und dem aeroben bzw. NO: -haltigen gesittigten Bereich sind keine
systematischen Konzentrations- und Signaturunterschiede erkennbar.

Tab. 5.1-1: Gehalte des sedimentdren Gesamtschwefels und des nach der Trocknung
zuriickgebliebenen Anteils wasserloslichen Sulfats aus dem jeweiligen Uferfiltrat bzw.
Grundwasser anhand représentativer Beispiele.

MeBstelle Bohrtiefe | Gesamtschwefel | wasserldsliches SO
(ppm 8) (ppm 8)
14 i 1-2m 58,3 4=+1
{ 3,5-45m 21,0 3,7+05
5,5-6,5m 12,4 39+05
17 i 9-10m 8.9 24+03
20 i 34m 11,7 Bk 2
7-8 m 8.4 4+1
11-12 m 12,6 6+ 1
21 8-9m 13,2 6,521
10-11 m 482 98+15
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Auch wasserunlosliches, lange zuvor ohne wesentliche Isotopendiskriminierung an
Mineraloberflichen adsorbiertes SO vermag nicht den S;-Gehalt im sulfidfreien bis -armen
Aquiferbereich bedeutend anzuheben. Die Befunde in der oberen Zone =zeigen, daB
wasserlosliches und -unlosliches SO4*” im gesamten Aquifer nur wenige ppm des sedimentéren
Gesamtschwefels beisteuern kénnen.

8**S-Werte <~5 %o CDT im Ubergangsbereich holoziner zu elstereiszeitlichen Sanden in der
Aue kdnnen auf vereinzelte Uberreste schweroxidierbarer, vor einem Milieuwechsel gebildeter
anorganischer Sulfide zuriickzufithren sein.

230 220 210 200 190 m 180 170 160 150

82+

SmNN S

76 1

74 +
” 13,4112

+ [ ]

T 0,5/13 ® Entnahmepunkt 3,09 _12,'17‘::—,; 3.7m: ————
"0 f-gf QE2n Schneckenmix 4 -0,4/12

iber 3-4 m

Abb. 5.1-3: 8**S-Wert (% CDT)/ Gesamtschwefelgehalt (mg S/kg Sediment = ppm) des
Bohrkleins ufernaher Entnahmepunkte (<1 m Bohrstrecke) in sulfidoxidierendem Milieu.
Schneckenmix der 3 KolmationsmefBstellen reprisentiert Mischproben aus 3-4 m Bohrstrecke.
Das ufernahe InfiltrationsmeBprofil wurde im Sep. 95 bei niedrigem Wasserstand abgeteuft.

Schwefel des mittleren Aquiferbereichs

In der durch
* Sc-Konzentrationen von 27 bis 336 ppm S und
* §S-Werten < -7 %o CDT

gekennzeichneten, den groBten Michtigkeitsbereich des Quartdrs einnehmenden mittleren
Aquifertiefe liegt der Schwefel iiberwiegend als RIS vor. Trotz geringer S;-Gehalte (6-12 ppm)
werden die in jeweils 9-10 m Tiefe der MS 16 bis 19 (am Ubergang des Holozéns zu den
elstereiszeitlichen Mittelsanden) gewonnenen Extrakte derselben S-Gruppe zugeordnet, da
deren Signaturen vorwiegend auf Uberreste anorganischer Sulfide hindeuten, die den stark
oxidierenden Bedingungen im oberen Uferfiltrat bisher widerstanden haben. Bis in diese Tiefe
haben auch schon vor Beginn der Trinkwasserforderung (seit 1985-87) Perkolat und bei
steigendem DurchfluBl infiltrierendes Elbewasser die Sulfidbildung im oberen und elbnahen
Aquiferraum behindert, wie bei lingerer Fassungsruhe zwischen Elbe und Fassung in Teufe 1
nachweisbares NO:™ und sogar O, belegen. Unterhalb der Ubergangszone gibt es nur in 33-
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34 m Tiefe der MS 7 und 42-43 m Tiefe der MS 5 bei §°*S-Werten von —7,4 und —8,7 %o CDT
Hinweise auf signifikante Anteile nichtsulfidischer S-Verbindungen.

Wihrend der von anorganischem Sulfid dominierte Aquiferbereich in der Elbaue in 10-15 m
Tiefe beginnt, liegt diese Grenze bei MS 8 ca. 30 m tief. Nur in 11-12 m Tiefe der MS 8
weisen —5,9 %o CDT auf mogliche sulfidische Uberreste in ehemals SO.*-reduzierendem
Milieu hin. Das fast véllige Verschwinden der Sulfide in der oberen Aquiferhilfte kann nur auf
lang anhaltenden landwirtschaftlichen EinfluBB, der westlich der Aue fiir hohe NO;™-
Konzentrationen bis in Teufe 3 verantwortlich ist (Abb. 5.2-4), zuriickzufithren sein. In der
Elbaue hingegen hat sandarmerer fruchbarer Auelehmboden, schon vor den seit Mitte der 80er
Jahre geltenden Auflagen zur N-Diingung in Schutzzone III, das NOs~ wesentlich wirksamer
zuriickgehalten. Die GW-Absenkungen im Nahbereich der Fassungen haben auf das
hydraulische Regime westlich der Aue und somit auf den dortigen NO; -Eintrag keinen
nennenswerten Einfluf3.

Der sedimentire Schwefel am MP I-1/4 stellt eine Ausnahme dar. Da eine starke “Cpc-
Anreicherung im dortigen GW auf rezente Methanogenese in organikareichen Mikrohabitaten
des Zwischenstauers hindeutet (Kap. 7.1.2), ist das an gleicher Stelle aus sandigem Sediment
unmittelbar unter den Schluffschichten gewonnene isotopisch leichteste Extrakt des Aquifers
wahrscheinlich ein Hinweis darauf, daB durch weiter stattfindende Desulfurikation bei héheren
SO.*-Konzentrationen und niedrigeren 5°*S-Werten isotopisch leichtere Sulfide als vor Beginn
der anthropogenen GW-Beeinflussung gebildet werden. Die Desulfurikation verlauft in diesem
Fall nicht nach Gl. 5.1-1, sondern durch Oxidation reduzierten Kohlenstoffs:

CH,+ SO, +H' — HCOy +HS +H,0 (5.1-4)

Die im restlichen Aquifer iberwiegend vor Beginn der anthropogenen GW-Beeinflussung

gefillten Sulfide kénnen isotopisch schwerer sein, weil

edie Reduktion des wenigen im GW enthaltenen Sulfats im geschlossenen System mit
geringerer Fraktionierung verbunden war und

esich das hohere **S/°2S-Verhaltnis der priindustriellen S-Deposition (ca. 11 %. CDT,
PICHLMAYER & BLOCHBERGER 1994) auf das SO,* im neugebildeten GW iibertrug und
S0, -Reduktion im groBten Teil des Aquifers zu weiterer 3g-Anreicherung im Reaktanten
fihrte.

Zudem ist die vorwiegend heterotrophe Desulfurikation nach Gl. 5.1-1 mit Fraktionierungen

von nur £**Syys-s0, = —15...—40 %o verbunden (CLARK & FRITZ 1997). Bei einem anflinglichen

Isotopenverhltnis von ca. 11 %o CDT und nur geringfligiger weiterer >*Ssos-Anreicherung in

der Elbtalwanne, da die Desulfurikation im Quartér des Torgauer Raumes mit Halbwertszeiten

von mindestens mehreren Jahrhunderten ablduft, betrug die Fraktionierung zur Bildung von

Sulfiden mit meist —15..~20 %o CDT typischerweise £**Sp,s_s0, = =25...-30 %o .

Bei —28,6 %o CDT im iiberwiegend anorganisch-sulfidischen S, unter den Schluffschichten muf3

die rezente Desulfurikation nach Gl. 5.1-4 wesentlich starkerer Fraktionierung unterliegen als

die heterotrophe $O.*-Reduktion nach Gl. 5.1-1, da wahrscheinlich ein erheblicher RIS-Anteil



Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer Redoxreaktionen im Aquifer 95

unter dem Zwischenstauer noch aus Zeiten anthropogen kaum beeinfluBter GW-Beschaffenheit
stammt. Moglicherweise ist diese ebenso hoch wie bei anorganischer SO.*"-Reduktion unter
geothermalen Bedingungen, wonach s“Sst_sm = —76 %o bei 10°C betrigt, wenn man die
Fraktionierungs-Temperatur-Beziehung von SAKAI (1968) zugrundelegt. Trifft dies zu und
geht man bei den #lteren, vorwiegend durch heterotrophe Desulfurikation gebildeten Sulfiden
von den in mittlerer Aquifertiefe typischen —15...—20 %o CDT aus, so stammen ca. 20 = 5%
der sedimentiren Sulfide in Position I-1/4 aus Reduktion nach Gl. 5.1-4.

Aufgrund geringer Desulfurikationsrate, die Vorraussetzung fur eine hohe Fraktionierung ist,
sind weder SO,”-Konzentrationsriickgange und **S-Anreicherungen noch eine Zunahme
isotopisch leichten DIC's in I-1/4 erkennbar.

Schwefel des unteren Aquiferbereichs

Mit emeut sprunghaft ansteigenden S-Konzentrationen (zwischen 100 und mehreren
1000 ppm) und dhnlichen §**S-Werten wie in der oberen Aquiferzone, macht sich im tiefsten
Quartir und in den Spremberger Schichten (Proben aus MS 8 und 21) der EinfluB eines an die
Aquiferbasis aufsteigenden Sulfats bemerkbar, dessen Konzentration in der aufsteigenden
Loésung hoher sein muB als im anthropogen unbeeinfluBten GW des quartaren Aquifers. Ware
die **S-Anreicherung allein auf weitgehende Reduktion des bei der GW-Neubildung
eingetragenen Sulfats zuriickzufiihren, diirften die S-Gehalte nahe der Quartérbasis nicht hoher
sein als dariiber. Hingegen sind im Tertidr naturgemil hohere Sulfidgehalte moglich, da die
feinkornigen limnischen Sedimente eine wesentlich langsamere Sedimentation widerspiegeln
und daher organikareicher sind sowie eine hohere Porositit und spezifische Oberfliche zur
Sulfidbildung anbieten als die quartiren Sande. An der Tertifiroberfliche der MS 8 erbrachte
ein Schluff-Braunkohle-Gemisch, vorwiegend durch an Organika assoziertes Pyrit, iiber
5,6 Gew.-% S.

Die hohen Konzentrationen isotopisch schwerer anorganischer Sulfide lassen sich auf keine
andere SOs*-Quelle als das lokal begrenzte Zechsteinvorkommen des Mithlberger Grabens
zuriickfithren. Das diffus und extrem langsam durch das organikareiche Tertidr aufsteigende
S0, kann dort in erheblichem MaBe reduziert und an **S angereichert werden, so daf bis zur
Quartirbasis — selbst bei gleicher Fraktionierung wie in mittlerer Quartartiefe — isotopisch
relativ schweres Sulfid gebildet und meist kurz darauf als Metallsulfid gefillt werden kann.

Da in der Elbtalwanne im Einzugsgebiet des Wasserwerkes Mockritz unmittelbar nérdlich von
Torgau, infolge volliger Abtragung des Deckgebirges, permokarbone Rhyolithe und kristallines
Grundgebirge das diskordant Liegende des Tertidrs bilden und somit kein SO4* -reiches
Tiefenwasser aufsteigen kann, werden dort vorgesehene Si-Extraktionen wahrscheinlich keine
hohen Konzentrationen isotopisch schwerer Sulfide an der Quartérbasis ergeben. Damit wiirde
der ursichliche Zusammenhang zwischen Auftreten dieses Phédnomens und dem
Zechsteinvorkommen in Torgau-Ost bestatigt.

Der Kontakt sulfidreicher Sedimente mit Sduren (bromhaltige Salpetersdure, Salzsiure oder
Konigswasser) fithrt zu an der Becherwand deutlich spiirbarer exothermer Reaktion und in
tertidren Proben, sogar bei Kontakt mit verdiinnter Siure, zu starker Aufschiumung. Diese
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Eigenschaft fiihrt bei Sauretests mit verdinnter HCl im Geldnde nicht selten zu
Fehlinterpretationen beziglich vermeintlicher Carbonatgehalte in feinkérnigen limnischen
Sedimenten.

5.1.3 Vergleiche zu anderen Extraktionsverfahren

Wider erwarten lassen weder die ermittelten S.-Konzentrationen noch &°'S-Werte eine
Korrelation mit den durch Siebanalysen nach BEYER berechneten, zwischen 10™ und 107 m/s
schwankenden kr-Werten der quartiren Sedimente oder anderen KorngroBenparametern
erkennen. Auch Abtrennungen der Grobsandfraktion > 1 mm an einigen Proben der MS 21
ergaben nicht die erwartete Konzentrationszunahme sedimentéren Schwefels. Weder Signatur
noch Konzentration des S; werden durch KorngréBen <1 mm und <2 mm bei gleichem
SaureaufschluBl wesentlich verdndert oder systematisch in eine bestimmte Richtung gelenkt.
Zwischen Konzentration und Signatur des S; im Quartir und den stellenweise am selben
Bohrklein ermittelten Cg,-Gehalten (100-500 ppm, im Durchschnitt 150 ppm, GRISCHEK
unverdff) besteht kein signifikanter Zusammenhang, d.h. die zonalen, tiefenabhéngigen S,-
Charakteristika stehen in keiner Beziehung zur C,,-Verteilung.
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Abb. 5.1-4; Konzentration (in ppm S) und 8**S-Wert (% CDT) des Gesamtschwefels S, im
Quartir ohne erkennbare Abhingigkeit von den zugehérigen C,,-Gehalten (ppm C) der
Sedimentproben (Fraktion < 2 mm).

Hauptursache der geringen Abhéngigkeit des sedimentdren S-Gehalts von Korngréfie und Cer,-
Gehalt ist wahrscheinlich die selbst innerhalb gleicher quartirer Horizonte extrem inhomogene
Verteilung des C.;; und dessen teilweise Mineralisation nachdem die Sulfide bevorzugt in
dessen Nihe kristallisierten. Doppelbestimmungen der C.,-Gehalte zeigen infolge geringer
Einwaage noch deutlicher als die S-Extrakte, da} das Bohrklein nicht véllig homogenisierbar
1st.

S-Extraktionen mittels Konigswasser ergaben an 4 quartiren Proben der MS 21 nahezu
vergleichbare Resultate zu den weniger aggressiven Sdureaufschliissen mit bromhaltiger HNO;
und HCIl und lassen auf gleiche Eignung beider Verfahren zur S-Gewinnung schliefen
(Tab. 5.1-1). Die an der Farbung erkennbare und durch S-Gehaltbestimmungen bestitigte
Reinheit der BaSO,-Fillungen zeigt, daB in beiden Fillen keine nennenswerten Mengen
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anderer schwerléslicher Verbindungen (z.B. Chlorate, Eisen(hydro)oxide etc.) — durch die die
Si-Gehaltsbestimmungen und Isotopenanalysen beeintrdchtigt werden konnten — mitgefallt
wurden. Nur BaSO, aus dem Konigswasser-Aufschlul} des tertidren Seetons wies 10-20 Gew.-
% Verunreinigungen auf, die eine entsprechende Korrektur des Si-Gehaltes auf ca. 4200 ppm
notwendig machten. Die 5**S-Werte zwischen den Extrakten scheinen fast ebenso gut
vergleichbar zu sein wie Doppelextrakte aus Siureaufschliissen, deren 5'S-Werte um
durchschnittlich 0,3 %0 (1c) streuen (n=8). Bei letzterem Verfahren ist somit kaum eine
Verfilschung der 5**S-Werte durch unvollstandige S-Extraktion zu befiirchten.

Aus denselben Sedimentproben der MS 21 wurde mit unangesiuertem und erhitztem
Reinstwasser der leicht mobilisierbare S.-Anteil extrahiert, der in allen 5 Proben
tiberraschenderweise isotopisch wesentlich schwerer ist als der iberwiegend sulfidische S, und
das durch Sulfidoxidation freigesetzte sekundire S0,* im brunnennahen GW und Uferfiltrat
des Mefprofil I. Die Erhitzung sollte die Gewinnung jenes Schwefels beschleunigen, fiir dessen
Mobilisation dem GW im veridnderten Milieu mehr Zeit zur Verfligung steht, setzte jedoch
offensichtlich einen hohen Anteil isotopisch schweren Schwefels anderer Herkunft frei. Da
wasserlasliches und -unlosliches adsorbiertes SO4*” nur wenige ppm zum S-Extrakt beitragen
konnen, scheint nur organisch gebundener S dafiir in Frage zu kommen, obwohl dieser noch
schwerer oxidierbar sein sollte als sulfidischer S.

Tab. 5.1-2: S,-Gehalte und §°*S-Werte des durch SaureaufschluB (mit HNO;+Br;, HCI) an
Bohrklein unterschiedlicher Siebkorngréfie (< 1 mm, <2 mm) sowie durch Kénigswasser und
Reinstwasser an Bohrklein <2 mm der MS 21 extrahierten Schwefels. Tertidrer Seeton (B4)
aus 50,2-50,3 m Tiefe enthilt keine durch Siebung differenzierbare KorngréBen.

Extraktionsmittel | HNOs+Br,, HCl | HNO;+Br,, HCl | Kénigswasser Reinstwasser
SiebkorngroBe <1mm <2 mm <2 mm <2 mm
Bohrtiefe 5*S S 848 I 5, 5*'s S &S S
MS I-21 (%0 CDT): (ppm) |(%0 CDT)i (ppm) |(%o CDT): (ppm) |(%o CDT): (ppm)
20-21 m —14,1 39 -147 : 34 -15,0 28 -6,9 15
30-31m -20,1 : 168 -19.6 i 191 -18,9 230 -91 36
40-41 m -14,2 133 -12.9 140 -132 152 -8.1 45
49-50 m -29 388 -33 430 -36 i 466 -5.4 121
50,2-50,3 m —4.5 3953 —4.8 ~ 4200 1.5 291

5.2. Oxidation reduzierten anorganischen Schwefels in Fassungsniihe
5.2.1 Sulfidoxidation durch autotrophe Denitrifikation im Uferfiltrat des Meliprofil I

Im von Perkolat unbeeinfluten Uferfiltrat von Torgau-Ost I (Teufen 2 und 3 sowie MP [-6/4;
Abb. 5.2-1) zeigen sich deutlich héhere SO.*-Konzentrationen (meist >100 mg/l bzw.
1 mmol/l) als in der Elbe (84 + 11 mg/l = 0,88 mmol/l). Die entlang der FlieBstrecke des
Uferfiltrats mit zunehmender Tiefe und Annzherung an Br. 22 steigende SO,*-Konzentration
kann aufgrund des damit verbundenen &S-Riickgangs auf die Oxidation reduzierten
anorganischen Schwefels (RIS) im Porenraum des Aquifers zuriickgefiihrt werden, Bei den
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Sulfiden im nun vom Uferfiltrat durchflossenen Aquiferbereich handelt es sich um feindispers
verteilte sekundire Bildungen, die vor Inbetriebnahme der Fassungsanlagen (1985-87) in SO.%
-reduzierendem Milieu in situ gebildet wurden.

Zunichst bleiben Konzentration und Isotopenverhélinis des aus der Elbe kommenden Sulfats
wihrend der Passage durch die Kolmationszone — im Gegensatz zu DIC und NO;~ — nahezu
unverindert. Der SO,*-Konzentrationsanstieg in I-5/1 und -6/1 wird lediglich durch Eintrége
aus der ungesattigten Zone hervorgerufen, deren 5**S-Wert im MeBprofil I wenige Promille
niedriger als das Elbe-SO,*" ist (Kap. 4.4.2). Nur in I-6/2 vermischen sich diese SO,>-Eintrige
mit sekundirem SO, aus der Sulfidoxidation. Besser als **S dokumentieren dort die 8" *Cpyc-
Werte den EinfluB der ungesattigten Zone (Kap. 4.4.1).

Die Isotopenverhaltnisse und Konzentrationen des Sulfats zeigen, daf} die Sulfidoxidation iiber
der Teufe 2 einsetzt — wo durch die Trinkwasserforderung nur schweroxidierbare Sulfide
zuriickgeblieben sein dirften — und der tberwiegende Teil des isotopisch leichten sekundiren
Sulfats aus der Zone zwischen 2. und 3. Filtertiefe stammt, in der gleichzeitig Restnitrat
abgebaut wird. Mit Anndherung an die Fassung stiBt das Restnitrat tiefer in den Aquifer vor
und gelangt im Zentrum des Absenktrichters durch rasche vertikale Strémung sogar bis in den
Brunnen.

Da unterhalb der Teufe 1 O,-Freiheit herrscht, kann die Sulfidoxidation im wesentlichen auf
autotrophe Denitrifikation, entsprechend folgender vereinfachter Reaktionsgleichung,
zuriickgefiihrt werden (BOTTCHER et al. 1992):

S5FeS;+14NO; +4H — S5Fe”+10SO. 7+ 7N, +2H,0 (5.2-1)

In der Anfangsphase — nach Einstellung des oxidierenden Milieus — werden die im Vergleich zu
den Disulfiden gering konzentrierten, leichter oxidierbaren Monosulfide bevorzugt umgesetzt
und kdnnen daher zunichst einen tiberproportionalen Anteil sekundéren Sulfats bilden.

Legt man Gl. 5.2-1 zugrunde, findet zwischen elbnahem Uferfiltrat und den nachfolgenden
MeBpunkten 1-5/2, -6/3 und -6/4 eine mit dem NO;-Abbau stochiometrisch anndhernd
iibereinstimmende bis leicht exzessive SO,*-Zunahme statt. Der reaktionstrige Cor, leistet
somit keinen nennenswerten ¢ -Beitrag. Anhand des “Cpic kann dies nicht tberpriift werden,
da auch bei volliger Reduktion des Restnitrates durch C,, zu wenig isotopisch leichtes DIC
gebildet wiirde. Die Betrachtung der Verhiltnisse in den KolmationsmeBstellen oder 1-4/1 als
Ausgangszusammensetzung erweist sich als giinstig, weil die unter raschem Cg-Umsatz
ablaufenden  heterotrophen  Abbauprozesse der Kolmationszone dort groBtenteils
abgeschlossen sind und Einflisse aus der ungesittigten Zone nicht oder nur selten
nachgewiesen werden konnen (Kap. 4.4.2). Hingegen kann die Beschaffenheit in I-5/1, -6/1
oder -6/2 wegen des dort herrschenden  Sickerwassereinflusses nicht  als
Ausgangszusammensetzung betrachtet werden.

Die trotz nachweisbarer Sulfidoxidation sehr geringen Gesamteisenkonzentrationen in Teufe 2
und [-6/3 zeigen, daB das nach Gl. 5.2-1 freigesetzte Fe(Il) fast vollstandig wieder ausfallt.
Offensichtlich ist es wegen des in dieser Zone noch vorhandenen Nitrates, in einen weiteren



Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer Redoxreaktionen im Aquifer 99

DenitrifikationsprozeB involviert, der stochiometrische Betrachtungen zur vorherigen
Sulfidoxidation anhand des geldsten, iiberwiegend zweiwertigen Eisens unmaoglich macht:

5Fe” +NOs+6H — 5F+WuWN,+3H,0  (5.2-2)

Gl. 5.2-1 und -2 kénnen durch autochthone Thiobacilli, die ihre Energie chemolithoautotroph
durch Sulfid- und Fe(II)-Oxidation gewinnen, beschleunigt werden. Treffen bisherige Hinweise
zu, wonach die anorganische Pyritoxidation durch NO;™ im anoxischen Milieu nicht méglich zu
sein scheint (APPELO & POSTMA 1996, 275), miissen die Reaktionen — wenn sie sich nicht auf
Monosulfide beschrinken sollen — zwangslaufig mikrobiell katalysiert werden, z.B. die
Sulfidoxidation durch Thiobacillus denitrificans und die nachfolgende Fe(II)-Oxidation durch
Gallionella ferruginea (Gouy et al. 1984, BOTTCHER et al. 1992). Das fast véllige Fehlen von
Fe(II) im NO; -haltigen Uferfiltrat 148t auf bevorzugte Reaktion des NO;™ mit Fe(II) schliefen.
Diese Reaktion ist thermodynamisch wesentlich ungiinstiger als die Oxidation der vorhandenen
Sulfide (Tab. 5.4-2), erfordert jedoch eine geringere Aktivierungsenergie.

Anders als die Sulfidoxidation durch atmosphérischen O, (wie z.B. im Braunkohlebergbau) ist
die Denitrifikation nach Gl. 5.2-1 mit einem pH-Anstieg verbunden, d.h. dort kommt es zu
keiner Sulfidaciditat. Erst wenn das nach Gl 5.2-2 gebildete, bei neutralem pH geringlosliche
Fe(III) vorwiegend als Goethit (FeOOH) oder amorphes Eisenhydroxid (Fe(OH);) ausfillt,
reguliert sich der pH (BOTTCHER et al. 1992; WISOTZKY 1994; SIGG & STUMM 1996):

5Fe”+10H,0 — 5FeOOH+15H (5.2-3 a)
oder
5Fe” +15H,0 — SFe(OH):+ 15H (5.2-3b)

Diese Eisenaciditit mufBte in der Gesamtreaktion schlieBlich zum pH-Ruckgang fiihren
(Gl. 5.2-4 und -5). Ausgehend von Goethit als Bildungsprodukt der Fe(III)-Fallung, lassen sich
Fe(II)-Oxidation und -Fillung wie folgt zusammenfassen:

5Fe” +NO; +7H,0 — 5FeOOH+ %N, +9H (5.2-4)

Da die obigen Reaktionen (GI. 5.2-1, -2 und -3a) offensichtlich unmittelbar aufeinanderfolgen,
lassen sich autotrophe Denitrifikation und nachfolgende Eisenoxidation und -fillung (wieder
ausgehend von Goethit als Féllungsprodukt), zu folgender Gesamtreaktion zusammenfassen:

FeS;+3NO; +H;0 — FeOOH+2S807% + ¥ N+ H' (5.2-5)

Nach den stéchiometrischen Verhiltnissen dieser Gesamtreaktion, bewirkt die SO -Zunahme
um etwa 0,3 mmol/l zwischen Elbe und Teufe 3 in Torgau-Ost I eine nur etwa 10 % der
Saurekapazitit des Uferfiltrats entsprechende Protonenfreisetzung, d.h. allein das im Wasser
enthaltene HCO;™ reicht zur Pufferung vollig aus.

Eine weitere NOs™-Reduktion entsprechend folgender Gesamtreaktion

8 FeS;+ 1SNOs +35H:0 — 8FeOOH +16 SO + ISNH, +2H  (5.2-6)

ist von untergeordneter Bedeutung, da sich in den NO; -freien MP I-5/3 und -6/4 nur ca. 10 %
des urspriinglich in Teufe 1 vorhandenen NO; -Stickstoffs als NH;~ wiederfinden.
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Der SO, -Konzentrationsanstieg und gleichzeitig damit verbundene &S-Riickgang im
Uferfiltrat korrespondieren gut miteinander, wenn man fiir die Uberwiegend an Eisen
gebundenen Sulfide und das ohne wesentliche Isotopenfraktionierung daraus hervorgehende
sekundire SO.> die **S/**S-Verhiltnisse des aus dem mittleren Aquiferbereich extrahierten
sedimentdren Gesamtschwefels (—15 bis =20 %0 CDT) zugrundelegt.

e :‘3}:’2 (anstelle 3/1) " ¢
gk 23 ‘-Z;::h_‘_‘ Sickerwassereinfluf
X 3/2 (Einzelwert 9/95
H 51 .
= .42
o 427
20+ he .6;'2""~-,__
= “.215 %0 CDT
"o <20 %0 CDT ™. GW-Einflub
i g B T @52 A
4/3
*3 6/
24 63 N e33 e
5/3
-3 ! } — - - : LIRS +
0 85 3 0 5
8 050, (m gn?s 100 105 11 11

Abb. 5.2-2: Mittelwerte der Sulfatkonzentrationen und 8**S-Werte des Uferfiltrats in Torgau-
Ost I verglichen mit einem zu erwarteten °*S-Riickgang bei Zumischung von sekundirem
SO4*" mit -15 bzw. -20 %o CDT.

Reste dlteren Uferfiltrats oder jegliche Form von Remobilisation adsorbierten Elbe-Sulfats, das

vor den Industriestillegungen Anfang der 90er Jahre in etwas hoherer Konzentration infiltrierte,

scheiden als Ursache des SO, -Konzentrationsanstiegs im Uferfiltrat aus. Weitere

nichtsulfidische, isotopisch schwerere S-Verbindungen kommen ebensowenig als SO -

Quellen in Frage und spielen im gesamten kinozoischen Lockergestein weder bei

Umsetzungsprozessen im Aquifer noch bei naBichemischen Extraktionen des sedimentiren

Gesamtschwefels eine nennenswerte Rolle, da

e Gips, Anhydrit, Baryt oder sonstigen Sulfatminerale im kéanozoischen Lockergestein
vollkommen fehlen und

o bei einem durchschnittlichen TOC-Gehalt von 150 ppm im quartiren Lockergestein und
einem S:C-Verhaltnis < 1:100 (NEELSEN et al. 1991) in den uiberwiegend schwer abbaubaren
sedimentiren und geldsten Organika, eine mégliche S.,-Oxidation in der gesittigten Zone
vernachldssigt werden kann.
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Einflub rechtselbischen Grundwassers auf das Uferfiltrat der Teufe 3

Ahnlich wie im sickerwasserbeeinfluBten Uferfiltrat der Teufe 1, sind die 5**S-Werte in 1-4/3
und manchmal auch in I-5/3 hoher als eine SO,>-Zunahme durch Sulfidoxidation erwarten
lieBe (Abb. 5.2-2). Dort wird bis zu 30 % der Konzentrationszunahme durch SOs*-Reste aus
zeitweise exfiltrierendem, SO,*-reichen rechtselbischen GW der Teufe 4 verursacht, was zu
weiteren Schwankungen der Isotopenverhiltnisse im tiefen Uferfiltrat fiihrt. Diese Zumischung
konnte in I-3/3 nicht nachgewiesen werden, da dort bei nur 2 Messungen der Einflu
rechtselbischen Grundwassers — mit hohen Gehalten isotopisch schwereren Sulfats — jeweils so
gering war, daB der SO, -Konzentrationsanstieg mit der bei Sulfidoxidation zu erwartenden
3*S- Abreicherung verbunden war.

Temporire Zumischungen rechtselbischen Grundwassers der Teufe4 in den uferfiltrat-
beeinfluBten Aquiferraum der Teufe3 sind bei Umschligen von infiltrierenden zu
exfiltrierenden Stomungsverhiltnissen nach Fassungsabschaltungen dokumentiert, wenn das
unter dem Zwischenstauer zur Fassung flieBende, rechtselbische GW aufgrund wvon
Druckpotentialverschiebungen der Elbe zustromt (Kap. 4.3.2). Moglicherweise kénnen auch
rascher fallende Elbewasserstinde — trotz Fassungsbetrieb — den Aufstieg von GW der Teufe 4
nach Teufe3 oder kurzzeitige Zumischungen rechtselbischen Grundwassers iiber dem
Zwischenstauer herbeifiihren. Wenn bei Routinebetrieb der Forderbrunnen wieder Uferfiltrat in
den Aquifer zwischen Elbe und Fassung vordringt, kann ein fortschreitend geringer werdender,
SO -reicher GW-Anteil in Mikroporenraumen zuriickbleiben oder sogar an
Mineraloberflichen sorbieren. Im Gegensatz zum SO, liBt das DIC keinen GW-Rest
erkennen, da sich die 8“°Cpc-Werte in Teufe4 und im Uferfiltrat kaum voneinander
unterscheiden.

Neben den GW-Resten in Teufe 3 und Perkolateinfliissen auf das obere Uferfiltrat wurden
zwischen Elbe und Fassung VI wihrend des Untersuchungszeitraumes (1995-97) keine
weiteren, durch **Ssos oder *Cpic detektierbaren #uBeren Zumischungen bei Fassungsbetrieb
festgestellt.

5.2.2 Sulfidoxidation durch autotrophe Denitrifikation im landseitigen Zustrom des
MeBprofil I

Noch stiarker als das Uferfiltrat wird das brunnennahe landseitige GW in I-21/3 durch
Sulfidoxidation beeinfluBt. Die zeitlich stark varriierende, hohe Konzentration isotopisch
leichten Sulfats weist dort — wie im Uferfiltrat — auf durch NO;™-Eintrag ausgeldste
Sulfidoxidation in einem vor Beginn der Trinkwasserforderung SO’ -reduzierenden Milieu
hin. Eine partielle Mitbeteiligung gelosten Sauerstoffs an der Sulfidoxidation im Anstrom ist
unwahrscheinlich, da O, in der Regel schon in den obersten Metern der gesittigten Zone
komplett abgebaut wird.

Die Druckpotentialverteilungen im vertikalebenen GW-Strémungsmodell (NESTLER et al
1998, 42) sowie jahreszeitliche und vom Fassungsbetrieb abhiangige Temperaturschwankungen
in 1-21/3 lassen darin auf den Zustrom oberflichennahen, fast in der Profilebene zwischen I-7/1
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und -21/1 flieBenden Grundwassers schlieBen, das bereits mit starker Vertikalkomponente in
den Absenktrichter des nur 21 m entfernten Br. 22 stromt. Da das Gebiet zwischen Fassung VI
und dem unmittelbar hinter MS I-7 folgenden Deich relativ einheitlich und mit besonderen
Auflagen fiir die Mineraldiingerapplikation bewirtschaftet wird, sind keine groBeren lateralen
Inhomogenititen beziiglich Konzentration und Isotopenverhdltnis des Sulfats im
oberflichennahen GW zu erwarten. Die Analysen in I-7/1 und -21/1 stiitzen diese Annahme.
Ausgeprigte Beschaffenheitsunterschiede treten in erster Linie in der vertikalen Abfolge der 5
Filtertiefen, d.h. in Grundwissern aus unterschiedlichen Neubildungsgebieten auf (vgl. MS I-7
in Abb. 5.2-1). Daher konnen die mittleren SO,*-Konzentrationen und 8**S-Werte in I-7/1 und
-21/1 nidherungsweise als Anfangszusammensetzung fiir einfache Zwei-Komponenten-
Mischungsrechnungen analog zu Gl 4.4-1 herangezogen werden, wobei wiederum der
Volumenanteil p, =1 ist, da das SO,* auf dem FlieBweg nach 1-21/3 durch Sulfidoxidation
zugemischt wird ohne den Wasserkorper zu verdrangen.

Tab. 5.2-1: Mittelwerte und Streuungen der Einzelwerte (1o) aus 3 Beprobungen bei
Fassungsbetrieb.

MeBpunkt | 5°'S (% CDT) | SO.* (mg/l)
7/1 0,7 +0,5 181 +22
21/1 1,5 £0,7 166 +66
21/3 33 £1,1 i 256 £92

Oberflichliche SO.*-Eintrige, z.B. durch Mineraldiinger, brauchen nicht in der
Mischungsrechnung beriicksichtigt zu werden, da diese in 1-7/1, -21/1 und -21/3 in etwa
gleicher Konzentration enthalten sein sollten.

Werden die Mischungsrechnungen mit EinzelmeBwerten der SO, -Konzentrationen und 5**S-
Werte durchgefiihrt, so resultieren daraus infolge zeitlicher Schwankungen kaum
aussagekriftige, sehr stark variierende §**S-Werte fiir das sekundire SO,> in 1-21/3. Dabei ist
es gleichgiiltig, ob gleichzeitige oder — entsprechend der vierteljihrlichen isotopischen
Messungen — zeitlich versetzte MeBwerte, z.B. von 1-7/1 im April und von I-21/3 im Juli,
herangezogen werden. Die Eliminierung des durch zeitliche Variationen im GW verursachten
Fehlers durch Ermittlung und Beriicksichtigung der FlieBzeit zwischen den oberen
MeBpunkten und I-21/3 hitte unverhaltnismiBig aufwendige Zeitreihenuntersuchungen
erfordert. Doch gelingt bereits eine hinreichende Fehlersenkung, wenn die Mittelwerte aus den
jeweiligen MeBpunkten zur Berechnung der Mischungsanteile herangezogen werden. Daraus
ergeben sich, mit 1-7/1 bzw. -21/1 als Ausgangszusammensetzung, & *S-Werte von —16 bzw. —
15 %o CDT fuir das sekundare SO,™".

Werden statt der Mittelwerte aus 4 isotopischen Beprobungen die Ergebnisse langjihriger
Zeitreihenynalysen als mittlere SO, -Konzentrationen herangezogen, so bewegen sich die
5°‘S-Werte des sekundiren Sulfats ebenso zwischen -17 und -15 %o CDT. Bleiben
dariiberhinaus die MeBwerte von Sep. und Dez. 96 in I-21/3 unberiicksichtigt, weil zu diesen
Zeitpunkten veranderte Bedingungen durch Aus- und Nachwirkungen einer



104 Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer Redoxreaktionen im Aquifer

Fassungsabschaltung (6.9 - 19.11.96) herrschten, so sinkt der berechnete 5**S-Wert — wieder
ausgehend von Anfangszusammensetzungen wie in I-7/1 oder -21/1 — auf jeweils —20 %o CDT.

Diese Resultate zwischen —15 und —20 %o CDT stimmen bestens mit den aus dem Uferfiltrat
und den naBchemischen S.-Extraktionen abgeleiteten Isotopenverhiltnissen iiberein und
bestdtigen die ausschlieBlich sulfidische Herkunft des den Konzentrationsanstieg
verursachenden sekundiren Sulfats in I-21/3. Dariiberhinaus stiitzen die Ergebnisse die bereits
aus Druckpotentialverteilungen und Temperaturschwankungen gezogene SchluBfolgerung, daf3
in den Absenktrichter des Br. 22 hinabflieBendes, oberflichennahes GW durch 1-21/3 stromt.
Eine mehr oder weniger horizontale Anstromung von I-21/3 kann ausgeschlossen werden, da
die unterhalb der Teufel verfilterten MeBpunkte der MSI-7 keinesfalls als
Anfangszusammensetzung in Betracht kommen.

Die Fassungsabschaltung (6.9.-19.11.96) bewirkte in 1-21/3 SO,”-Abnahme und 8°*S-Anstieg
in den Proben vom 23.9. und 16.12.96 (Abb. 5.2-3). Letztere zeigt, daB trotz einmonatigen
Fassungsbetriebes noch lange nicht der Gleichgewichtszustand erreicht wurde, d.h. daB iber
Wochen und Monate hinweg noch Restporenwasser vorliegt und/oder SO,*-Retardation
durch Ad- und Desorption stattfindet — Zhnlich wie im zeitweise von GW beeinfluBten
Uferfiltrat in Teufe 3 beider MeBprofile.

Die Anordnung der MeBwerte in Abb. 5.2-3 tduscht ein einfaches Zwei-Komponenten-
Mischsystem vor. Doch lassen Mischungsrechnungen anhand der Beschaffenheitsdnderungen
nach Fassungsabschaltung keine Riickschliisse auf die Signatur des sekundaren Sulfats zu, da
das GW in I-21/3 daraufhin nicht die Anfangszusammensetzung des oberflichennahen
Grundwassers zwischen 1-7/1 und -21/1 annimmt, sondern von GW mittlerer Aquifertiefe aus
S bis SW angestrémt wird. Dieses sollte bei horizontalem Zustrom #hnlich beschaffen sein wie
in [-7/3. Das die Ergebnisse von 9/96 und 12/96 auf ein etwas geringer mineralisiertes GW mit
isotopisch leichterem SO4* als in 1-7/3 hinweisen, konnte wiederum auf die Retardation des
Sulfats und/oder Inhomogenititen zuriickzuflihren sein.
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Abb. 5.2-3: EinzelmeBwerte der SO,*-Konzentrationen und **Ssas-Signaturen in 1-21/3.
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5.2.3 Ursachen der autotrophen Denitrifikation im Mefprofil Torgau-Ost I

Die Redoxzonen werden durch Absenkung des GW-Spiegels und mehr noch durch den
zunehmenden vertikalen FlieBvektor mit Annéherung an das Zentrum des Absenktrichters des
Br. 22 nach unten verschoben. Infolge des aus Teufel heranstromenden Wassers und
unvollstindigen Abbaus gelangt sogar NO;™ (meist 1-2 mg/l) bis ins Brunnenrohwasser.

Die Erhohung der Férderleistung der Fassung VI (5 Brunnen mit durchschnittlich je 230 m*/h)
seit Marz 95 ist nur teilweise fiir die nur in Torgau-Ost I stattfindende, starke Sulfidoxidation
durch Denitrifikation verantwortlich, da auch vorher schon zunehmende SO,*-
Konzentrationen auf dem FlieBweg des Uferfitrats zum Br. 22 festgestellt wurden. Vermutlich
stofit das NOs~ seither noch rascher in bislang unerreichte Aquifertiefen vor und kann dort,
statt des schwer abbaubaren C,,, das wesentlich reaktivere RIS als e-Donator nutzen.
Hingegen lassen sich im MeBprofil II, wo die 3 laufenden Brunnen der Fassung VIII mit
geringerer Forderleistung arbeiten (< 150 m*h je Brunnen), weder im Uferfiltrat noch im
landseitig zustrémenden GW nennenswerte Sulfidoxidationen nachweisen, da das NO;™ infolge
geringer FlieBgeschwindigkeit vollstandig heterotroph abgebaut wird bevor es mit leicht
oxidierbaren Sulfiden in entsprechender Aquifertiefe reagieren kann. Aufgrund des langsamen
Zustroms aus dem oberen Aquiferbereich enthilt Br. 33 kein bzw. manchmal sehr wenig NO;~
(<0,5 mg/l).

Im oberen Bereich ihrer urspriinglichen Verbreitung, d.h. etwa zwischen Teufe 1 und 2 beider
Profile, scheinen die leicht oxidierbaren Sulfide seit Inbetriebnahme der Fassungsanlagen fast
vollstandig abgebaut zu sein. Durch Steigerung der Forderleistung und damit verbundenem
NO;™-VorstoB in groBere Tiefen konnte wahrscheinlich auch in Torgau-Ost II autotrophe
Denitrifikation herbeigefiihrt werden.

Die im Vergleich zum Uferfiltrat héhere Bildungsrate sekundiren Sulfats im landseitigen
Zustrom der Fassung VI (I-21/3) konnte auf weiter fortgeschrittenen Aufbrauch des
Sulfidreservoirs zwischen Elbe und Fassung zuriickzufiihren sein, da dieser Aquiferraum schon
vor Steigerung der Foérderleistung bis zum Zwischenstauer vom Uferfiltrat durchflossen wurde.
Dartiberhinaus scheint im Anstrom von I-21/3 ein e -Akzeptor (bzw. Oxidationsmittel) in
hoher Konzentration vorzuliegen. Denn obwohl sich die sulfidische Herkunft des zusatzlichen,
den Konzentrationsanstieg in 1-21/3 hervorrufenden Sulfats kaum in Frage stellen 148t, kann
das in Teufe 1 der Elbaue normalerweise vorliegende NO;~ stochiometrisch héchstens 30 %
des in I-21/3 durchschnittlich enthaltenen sekundaren Sulfats bilden. Da O, in sulfidfithrender
Aquifertiefe kaum als e-Akzeptor in Frage kommt, liegt es nahe, eine lokal begrenzte NO;™-
Quelle im GW-Neubildungsgebiet flir die starke Sulfidoxidation verantwortlich zu machen. Die
hohen Schwankungen der SO -Konzentration und -Isotopie in I-21/3 koénnten z.T. von
saisonal erfolgenden Dingemitteleintrdgen abhangig sein.
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5.2.4 Sulfidoxidation durch Fe(III)-Reduktion im Uferfiltrat und landseitigen Zustrom
der Fassungen

Uferfiltrat im MeBprofil Torgau-Ost I

Im Uferfiltrat des MeBprofil I steigt zwischen 2. und 3. Teufe die Gesamteisenkonzentrationen
sehr rasch an. Feg,, liegt im gesamten Aquifer infolge nahezu neutraler pH-Werte fast
ausschlieBlich als Fe(I) vor, wihrend Fe(Ill) sofort ausfillt. Die Eisenkonzentration steigt
nicht nur mit der Tiefe, sondern auch mit zunehmender Entfernung von der Elbe. Lediglich das
bereits mit erhohter Geschwindigkeit und Vertikalkomponente in den Absenktrichter des 25 m
entfernten Br. 22 fallende Uferfiltrat in I-6/3 ist noch nahezu eisenfrei (~ 0,3 mg/l). Scheinbar
reichen dort noch vorhandene NO;™-Reste (<1 mg/l) zur fast vollstindigen Oxidation und
anschlieBenden Fallung des zuvor durch Sulfidoxidation nach Gl 5.2-1 freigesetzten Fe(II)
aus.

Obwohl die Elbe kaum Eisen enthélt und dieses milieuabhéingig erst in mittlerer Aquifertiefe
freigesetzt wird, sind die zeitlichen Variationen der Feg..-Konzentration in den unteren
uferfiltratbeeinfluBten MeBpunkten, mit einer Streuung (o) der Einzelwerte <30 % des
arithmetischen Mittels, bemerkenswert gering.

Typische Fe(II}-Bildungsprozesse wie

» unvollstandige Oxidation von Pyrit und anderen Sulfiden,

e Zumischungen eisenreichen rechtselbischen Grundwassers und

o C,-Mineralisation unter Nutzung von Fe(III) als e -Akzeptor (Tab. 5.2-2)

konnen unter den im Aquifer herrschenden Bedingungen nur geringe Fe(II)-Mengen freisetzen.
Im durch anthropogene Eingriffe veridnderten Milieu wird die unvollstindige Oxidation des
zuvor durch autotrophe Denitrifikation nach Gl. 5.2-1 freigesetzten Fe(II) hiufig als mégliche
Ursache steigender Fe,.-Konzentrationen in Grundwissern erwogen (BOTTCHER et al. 1992;
APPELO & POSTMA 1994, 263, 275), doch spielt diese Unvollstédndigkeit des Reaktionsablaufes
im Uferfiltrat keine Rolle. Da kaum nachweisbares Feg, in Teufe 2 und 1-6/3 deutlich zeigt,
dal3 selbst geringe NOs -Reste noch imstande sind Fe(II) fast vollstindig zu oxidieren und
auszufillen, kann eine erst unmittelbar vor der vélligen NO;-Reduktion moglicherweise
unvollstindig ablaufende Fe(II)-Oxidation nur fiir einen sehr geringen Teil der Fe(Il)- bzw.
Fe,-Konzentration in Teufe 3 und I-6/4 verantwortlich sein. Selbst wenn das freigesetzte
Fe(II) vollstindig in Losung verbliebe, d.h. keine Fe(II)-Oxidation nach Gl. 5.2-2 stattfinden
wirde, koénnte dies die hohen Eisengehalte in [-5/3 und -6/4 nur zum Teil erkléren.

Die meistens anhand SO, in 1-4/3 und -5/3 nachweisbaren Reste rechtselbischen
Grundwassers konnen einen weiteren Beitrag zum Fe,.-Konzentrationsanstieg leisten, doch
vermag das darin geldste Eisen ebenfalls nur einen kleinen Teil (<< 10 %) der im tiefen
Uferfiltrat auftretenden Fe,.-Konzentrationen zu erkléren.

Durch Fe(IIT)-Reduktion unter Umsatz des in mittlerer Aquifertiefe nur schwer abbaubaren
Cory werden ebensowenig nennenswerte Fe(II)-Mengen freigesetzt, da die heterotrophe
Reduktion der e-Akzeptoren in mittlerer Aquifertiefe extrem langsam ablduft. Dies belegen
u.a. die meist konstant bleibenden Konzentrationen und §"*C-Werte des DIC im Uferfiltrat und
landseitigen GW  sowie geringe Fe(II)-Konzentrationen und trotz  geeigneter
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Milieubedingungen ausbleibende SO,*-Reduktionen in mineralarmen *H-alten Grundwissern
der Elbtalwanne (z.B. in I-1/5).

Weiterhin konnen direkte Fe(I)-Freisetzungen durch unterhalb der Teufe 2 einsetzende
Losungsprozesse als Ursache steigender Fe(II)-Konzentrationen ausgeschlossen werden.
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Abb. 5.2-4: Mittlere Nitrat-und Eisenkonzentrationen (NO3~ - Fe,. in mmol/l) bei isotop.
Messungen in den MeBprofilen Torgau-OstI und II (vgl. Zeitreihenanalysen 1995-97;
NESTLER et al. 1998, 108). "0" kennzeichnet Konzentrationen unter der Nachweisgrenze
(<1 mg NO; /1 bzw. <0,016 mmol NO; /1 und <0,1 mg Feg./l bzw. <0,002 mmol Feg./1).
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Hauptursache hoher Eisenkonzentrationen in Teufe 3 und I-6/4 kann somit nur eine in mittlerer
Aquifertiefe einsetzende, mit der autotrophen Denitrifikation nach Gl. 5.2-1 vergleichbare
abiologische Fe(III)-Reduktion sein (APPELO & POSTMA 1994, CLARK & FRITZ 1997).

FeS,+14Fe” +8H,0 — 15Fe” +280, >+ 16 H (5.2-8)

Auch diese Reaktion wird durch Milieuinderungen in ehemals SO, -reduzierender und nun
uferfiltratbeeinfluBter Aquiferzone ausgeldst. Da die freigesetzten Protonen noch lange nicht
zur Erschopfung der Pufferkapazitit des Uferfiltrats ausreichen und Fe(III) bei neutralem pH
kaum in Losung geht, dirfte dessen Verfugbarkeit der wesentliche limitierende Faktor der
Sulfidoxidation sein und damit einem raschen Abbau der reaktiven Sulfide entgegenwirken.
Das Fe(III) kann sowohl aus der vorangegangenen Denitrifikation (Gl. 5.2-2) als auch aus den
primir reichlich im Aquifer vorhandenen Eisen(hydro)oxiden stammen.

Landseitiges Grundwasser im MeBprofil Torgau-Ost I

Aus denselben Griinden wie im tiefen Uferfiltrat muB das Eisen in 1-21/3 im wesentlichen
durch Fe(III)-Reduktion nach Gl. 5.2-8 gebildet worden sein. Wihrend und nach der
Abschaltung aller 5 Brunnen der Fassung VI im Zeitraum 6.9.96-19.11.96 bewegten sich die
Fege-Konzentration in I[-21/3 im unteren Schwankungsbereich (8-11 mg/l bzw. 0,14-
0,2 mmol/) der bei Brunnenbetrieb festgestellten, stark varierenden Konzentrationen (9-
28 mg/l bzw. 0,16-0,5 mmol/l). Offensichtlich ist das bei Fassungsruhe horizontal zustromende
GW eisendrmer als in I-7/3 und kann daher - sollte es sich zeitweise mit dem
oberflachennahen, in den Absenktrichter des Br. 22 fallenden GW vermischen — noch weniger
fiir die Eisenzunahme bei Fassungsbetrieb verantwortlich sein.

Normalerweise fuhrt eine Vielzahl verschiedener Prozesse unter den nahezu geschlossenen

Systembedingungen der gesittigten Zone und bei stabilen Redoxzonen zum pH-Anstieg mit

zunehmender Tiefe. Dazu gehoren insbesondere:

e Pufferungen an Eisen(hydr)oxiden und Tonmineralen u.a. (APPELO & POSTMA 1994, 154),

e Losungsprozesse im silikatischen Aquifer (z.B. Feldspatverwitterung nach Gl. 7.1-1 & -2)
und

e heterotrophe Abbaureaktionen im anaeroben Milieu unter der Kolmationszone nach
Tab. 5.4-1.

Obwohl die Pufferkapazitidt des Uferfiltrats noch reichlichen Spielraum 14Bt, macht sich die
dem pH-Anstieg entgegenwirkende Sulfidoxidation bereits durch bei 7,0 stagnierende oder
sogar um 0,1 zuriickgehende pH-Werte zwischen Teufe 2 und dem tieferen Uferfiltrat des
MeBprofil I bemerkbar.

Wie weit die Sulfidoxidation am niedrigen pH in 1-21/3 mitverantwortlich ist, 148t sich nicht
sagen, da das dort bereits mit starker Vertikalkomponente in den Absenktrichter des Br. 22
fallende oberflichennahe GW noch starker mit dem Boden-CO, im Gleichgewicht steht und
dieses im wesentlichen den pH kontrolliert. Trotz hoher Fe(II)-Gehalte ist Siderit infolge des
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relativ niedrigen pH in I-21/3 meist leicht untersittigt. Als arithmetischer Mittelwert wurde
log SIfecos =—0,36 berechnet, wihrend das landseitige GW in Teufe 3 ansonsten deutliche
Ubersittigungen aufweist (Tab. 7.1-2). Wo FeCO; ausfillt findet keine Umgruppierung zu
Calcit oder Dolomit statt, da diese Carbonate im GW der gesamten Elbtalwanne stark
untersattigt sind (Kap. 7.1).
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Abb. 5.2-5: Mittelwerte des pH in Torgau-Ost1 und II (vgl. Zeitreihenanalysen 1995-97,
NESTLER et al. 1998, 108).

Uferfiltrat im MeBprofil Torgau-Ost IT

Im MefBprofil II bestehen hinsichtlich der zur Fe(Il)-Freisetzung fiihrenden Prozesse weniger
Unsicherheiten als in Torgau-Ost I. Da im Profil II die heterotrophe Denitrifikation noch vor
Erreichen sulfidfihrender Aquiferzonen abgeschlossen ist, d.h. keine autotrophe Denitrifikation
stattfindet, und Fe-Zumischungen aus landseitigem GW in Teufe 3 hochstens durch Desorption
(wie beim SO,*) moglich sind, kann das in I1-4/3 und -5/3 enthaltene Eisen fast ausschlieBlich
auf einsetzende Fe(Ill)-Reduktion und Sulfidoxidation nach Gl. 5.2-8 zuriickgeflihrt werden.

Obwohl im Uferfiltrat der Teufe 3 die Feg-Konzentrationen geringer als in den dquivalenten
MeBpunkten des MeBprofil I sind, ist dort FeCOs ebenfalls standig uiberséttigt (Tab. 7.1-2), da
im Profil II um 0,1-0,3 Einheiten hoheren pH-Werte vorliegen. Somit kann auch nach
vollstandiger Denitrifikation ein Teil des Fe(II) aus der Losung entfernt werden. Da sich die
mikrobielle Aktivitit und der CO,-Druck in der Kolmationszone beider Profile kaum
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voneinander unterscheiden und daher beiderorts unmittelbar darunter nahezu identische pH-
Werte vorliegen, sind die in Teufe3 aufiretenden pH-Differenzen wahrscheinlich auf
unterschiedliche Redoxprozesse in beiden Profilen, insbesondere das Ausbleiben der
autotrophen Denitrifikation im Profil II, zuriickzufithren. Zudem bleibt im langsamer
stromenden Uferfiltrat des Profil Il mehr Zeit zu pH-steigernden Pufferungen, Umsetzungs-
und Lésungsprozessen.

Entsprechend der stochiometrischen Verhéltnisse der Gl 5.2-8 setzt die im NOs -freien
Uferfiltrat iiber der Teufe 3 einsetzende Sulfidoxidation durch Fe(IIl)-Reduktion wesentlich
mehr Fe(II) als S0.* frei. Daher treten trotz rascher Fege-Zunahme in II-4/3 und -5/3 nur
geringe SO,>-Konzentrationsanstiege und keine nennenswerten 5°*S-Riickgiinge auf. Das bei
Fassungsbetrieb aus reinem Elbewasser bestehende Uferfiltrat in mittlerer Aquifertiefe behlt
die aus der Elbe ibernommene SO’ -Konzentration und -Isotopie bis zum Br.33 wenig
verindert bei. Die geringe SO,-Zunahme in Teufe 3 muB aufgrund konstanter Signatur
vorwiegend aus gelegentlich zur Elbe aufsteigendem SO.*"-reichem GW stammen, das zwar
kaum mehr volumenanteilsmBig vorhanden ist — wie *Cp;c erkennen 148t — jedoch retardiertes
$04* von den Mineraloberflichen ins Uferfiltrat abgeben kann.

Die im Sep.’96 und Juni'97 in TI-3/2 ermittelten 5°*S-Werte von jeweils 1,3 %o CDT stellen
eine Ausnahme dar und spiegeln héchstwahrscheinlich kurzzeitige Elbe-Variationen im unteren
Grenzbereich wider, da dort noch keine Sulfidoxidationen stattfinden. Zudem lassen
elbtypische SO.*-Gehalte (77 und 81 mg/l) und 5°Cpic-Werte von —13,3 und —14,0 % PDB
"reines" Uferfiltrat ohne Zumischungen von auflen erkennen.

Landseitiges Grundwasser im MeBprofil Torgau-Ost I

Ebenso wie im Uferfiltrat liegen auch im landseitigen Zustrom des Profil II keine Hinweise auf
autotrophe Denitrifikation vor. Selbst die ungewohnlich hohe SO,*-Konzentration in II-6/1
(482 + 28 mg/l, Abb. 4.3-7) kann aufgrund der Signatur nur aus

¢ dem organischen S-Pool der Bodenzone,

o Giille und Stallmist und/oder

s dem nach dem Sittigerverfahren hergestellten Ammoniumsulfat der 90er Jahre (Tab. 6.3-7)
stammen, wobei 5°‘S-Werte zwischen —5,8 und +1,7 %o CDT auf zeitvariable Anteils- und
Herkunftsverhaltnisse hindeuten. Ein hoher SO, -Anteil sulfidischer Herkunft ist in Teufe 1
ohnehin ausgeschlossen.

In I1-6/3, zum Br. 33 der Fassung VIII &hnlich positioniert wie 1-21/3 zum Br. 22, ist kein
5**S-Riickgang durch Sulfidoxidation erkennbar. Eine Mischung isotopisch leichten,
sekundéren Sulfats aus der Sulfidoxidation mit einem stark reduzierten und daher isotopisch
schweren SO,> wie im GW der Dahlener Heide und der beiden Filtertiefen der MS II-7, liegt
in I1-6/3 nicht vor, da die isotopisch schwere Komponente in unerreichbar hoher Konzentration
vorliegen miiBite. Statt einer hydraulischen Verbindung zwischen den MeBstellen II-6 und II-7,
lassen Hydroisohypsen und GW-Beschaffenheit auf einen Zustrom aus MS 509/94 schlieBen,
wo SO,*-Konzentration und -Isotopie im Rahmen der fiir junges und mittelaltes GW der
Elbtalwanne iiblichen Werte liegen (Abb. 5.3-1). Der Vergleich mit der Zusammensetzung in
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II-6/3 bestitigt, daB bei Anstrom aus oberer oder mittlerer Filtertiefe der MS 509/94 ein
nennenswerter Input sekundiren Sulfats sulfidischer Herkunft ausgeschlossen ist.

Anders als 1-21/3 wird II-6/3 von fast horizontal bzw. mit noch geringer Vertikalkomponente
dem Br.33 zuflieBenden GW aus mittlerer Aquifertiefe durchstromt und weist daher keine
Charakteristika oberflichennahen Grundwassers auf. Das darin hochkonzentrierte Eisen wurde
groftenteils durch Fe(IlI)-Reduktion nach Gl 5.2-8 infolge linger zurickliegender
Milieuanderung im landseitigen GW gebildet und ist nicht auf die Trinkwasserforderung
zuriickzufiihren.

5.3. Schwefelisotopenvariationen im Vorfeld der Fassungen

Torgau-Ost

Die Schwankungsbreite der 5°‘S-Werte von —5 bis +30 % CDT im landseitigen GW von
Torgau-Ost zeigt, daB zwischen den MeBstellen und Tiefenzonen verschiedenste natiirliche
und anthropogene EinfluBfaktoren, S-Quellen und Redoxprozesse zu beriicksichtigen sind. Die
vorherrschenden &*'S-Werte von 0..+5 % CDT spiegeln im wesentlichen die seit der
Industrialisierung erheblichen Schwankungen unterworfene Signatur atmospharischen und
landwirtschaftlichen Schwefels und nur geringe SO -Anteile aus der Sulfidoxidation wider
(Kap. 6).

Die Reduktion von SO,* und anderen e -Akzeptoren (Tab. 5.4-1) wird im wesentlichen durch
geringe Konzentrationen (durchschnittlich 150 ppm) und groBe Resistenz des Coy gegeniiber
mikrobiellem AufschluB limitiert und erfordert daher lange Verweilzeiten. Infolgedessen sind
die 5**Sso4-Werte selbst in einigen mineralarmen *H-alten Grundwissern der Elbtalwanne kaum
durch Reduktionsprozesse verindert, wie das Beispiel des elbunterquerenden rechtselbischen
Grundwassers in Teufe 5 des MeBprofil I zeigt (Kap. 4.3.3). BOTTCHER et al. (1992) geben fiir
die SO -Reduktion im unteren Teil des quartiren Aquifers im Fuhrberger Feld eine
geschitzte Halbwertszeit von 76-100 Jahren, fiir die thermodynamisch giinstigere NOs -
Reduktion hingegen 1-2,3 Jahre an. Die wesentlich langsamere Reduktion der e"-Akzeptoren
in der Elbtalwanne ist auf geringere Gehalte und/oder schwerere Abbaubarkeit des organischen
Kohlenstoffs zuriickzufiihren.

Im NW des Untersuchungsgebietes weisen *H-alte Grundwisser in den unteren Teufen der
MS 512/94, 514/94 und 515/94 &*‘S-Werte von 7 bis 8 %. CDT und SO4*-Konzentrationen
von 0,3-0,7 mmol/l (= 29-67 mg/l) auf (Abb. 5.3-1), was auf vorwiegend préiindustriell
deponiertes SO, mit ca. 11 %0 CDT (PICHLMAYER & BLOCHBERGER 1994) bzw. bei einem
hoheren Anteil jiingeren Sulfats auf einsetzende Desulfurikation schlieBen laBt. Mineralarmut
und geringe 8“Cpjc-Werte schlieBen signifikante GW-Zumischungen aus dem Pritertir aus.
Nur wenige, von der Randhochlage in die Elbtalwanne stromende alte Grundwisser lassen eine
unzweideutige **S-Anreicherung duch SO,*-Reduktion erkennen.
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Deutlich fortgeschritten ist die Desulfurikation in den bis zu wenige Jahrtausende alten
Grundwissern aus der Dahlener Heide. Die beiden Filterstrecken der MS II-7 am W-Rand der
Wanne werden von aufsteigendem, aus der Dahlener Heide stammenden und vielleicht z.T.
vom Tertiar beeinfluBten GW durchstromt, dessen SO,* isotopisch schwerer ist als Zechstein-
S0.* und daher keinen Zweifel an der Reduktion 148t (Abb. 4.3-7).

Aus der Rayleigh-Beziehung
1000

f_[aﬂooo)T -
8, +1000 @3

mit: £ Anteil des nach der Reduktion verbliebenen Sulfats,
&: 8**S-Wert in MP 11-7/3 (19,5 %o CDT),
8: urspriinglicher 5**S-Wert des Sulfats vor Reduktion (ca. 11 %o CDT),
g: Anreicherungsfaktor bei mikrobieller Reduktion (gmassos & —20...-30 %o; CLARK &
FRITZ 1997)

folgt, daB 24 bis 34 % der SO,*-Anfangskonzentration in II-7/3 reduziert wurde, wenn man
fur die Fraktionierung einen eps.sos von —30 bis —20 % und fiir das Ausgangssulfat einen 5%s-
Wert von 11 % CDT annimmt. Diese Signatur der préindustriellen atmosphérischen S-
Deposition diirfte sich kaum verandert auf das SO,* im neugebildeten GW ibertragen haben,
da es die einzige oberflachliche S-Quelle darstellte und ohne wesentliche Fraktionierungen den
organischen S-Pool in der Bodenzone durchlief.

In MP 3/75 (ca. 6 km siidlich von Mehderitzsch, 67 m Filtertiefe), nahe der Quartarbasis der
Dahlener Heide, ist die Desulfurikation am weitesten fortgeschritten. Dort bleiben lediglich
6,4 mg SO4*/1 mit 29,9 %o CDT zuriick. Analog zum vorherigen Beispiel nach Gl. 5.3-1,
wiirde sich unter Vernachlassigung anderer Prozesse eine SO,*-Anfangskonzentration von 12-
16 mg/l ergeben. Die dort gemessen '“C-Werte von 27,1 pMC am DIC und 33,8 pMC am
DOC weisen auf den dltesten GW-Korper im Einzugsgebiet des Wasserwerkes Torgau-Ost hin
(wenn man von aus dem Pratertidr aufsteigenden Tiefenwasseranteilen bei WeBnig absieht),
wenngleich daraus errechnete GW-Alter von bis zu 8000 Jahren aufgrund Carbonatlésung in
den Geschiebemergeln der Heide und SOC-Losung zweifellos uiberschitzt sind (Kap. 7.3.3).
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Abb. 5.3-1: Einzel- und Mittelwerte des &*Ssos (%o CDT) und zugehorige SO, -
Konzentrationen (mmol/l) in den VorfeldmeBstellen der Fassungen von Torgau-Ost. Wo die
S0, -Konzentrationen um mehr als 10 % von den Medianwerten der Zeitreihenmessungen
(1995-97) abweichen oder keine isotopischen Messungen durchgefiihrt wurden, sind die
Medianwerte in Klammern angegeben (vgl. NESTLER et al. 1998). Obere Teufe (OT): 70-80m
NN; Mittlere Teufe (MT): 50-60 m NN; Untere Teufe (UT): 30-45m NN.

Mockritz

Trotz im wesentlichen vergleichbarer landwirtschaftlicher Nutzung und geologischer und
pedologischer Verhiltnisse, enthalt das landseitige GW im Einzugsgebiet des Wasserwerkes
Mockritz (unmittelbar nérdlich von Torgau) deutlich mehr SO,*, das im Rohwasser einiger
Brunnen zur Grenzwertiiberschreitung (> 240 mg/l) fihrt. Dem wird durch bevorzugten
Betrieb uferfiltratreicher Brunnen entgegengewirkt.

Erste Voruntersuchungen lassen, anders als in Torgau-Ost, auch in gréBerer Entfernung zu den
Fassungen durch autotrophe Denitrifikation (evt. sogar O-Eintrag) gebildete SO*-Anteile
sulfidischer Herkunft erkennen, die in mittlerer Filtertiefe der MeBstellen 515/96, 516/96 und
10/93 im Vorfeld der Fassung Mockritz I 50 % und etwas mehr betragen konnen. Das in den
Grundwissern der Randhochlage im SW hochkonzentrierte NO;~ wird, wie in Torgau-Ost,
beim Ubergang in die Aue fast vollstindig abgebaut, doch geht dies in Mockritz mit erheblicher
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Bildung isotopisch leichten Sulfats einher. Demnach scheint ein wesentlich héherer NOs -
Anteil als in Torgau-Ost autotroph abgebaut zu werden. Vermutlich ist das begrenzte
heterotrophe Denitrifikationspotential im Bereich der Randhochlage und die damit verbundene
Minderung der NOs -Fracht in Richtung der Eltalwanne unter der Mockritzer Aue starker
beansprucht worden oder schon von Natur aus niedriger. Die wihrend der 70er und 80er Jahre
sehr intensive, mit betrichtlichen GW-Absenkungen verbundene Trinkwasserforderung in
Mockritz kénnte auch in gréBerer Entfernung zu den Fassungen Sulfidoxidationen ausgel&st
haben, die sich noch heute im Zustrom widerspiegeln und fiir hohe sekundire SO,*-Anteile,
besonders in mittlerer Aquifertiefe, mitverantwortlich sein kénnten.

Zahlreiche Wiederholungsmessungen zeigen, daB in verschiedenen Filtertiefen einiger
MefBstellen wesentlich stirkere Schwankungen aufireten als in Torgau-Ost, da wechselnder
Brunnenbetrieb und erhebliche laterale Inhomogenititen, die die **S/*2S-Verhiltnisse mehr als
die SO.*-Konzentrationen betreffen, stirker zu beriicksichtigen sind. Daher geben bisherige
Einzel- und Mittelwerte an manchen MeBpunkten nur ein temporir giiltiges Bild wider.

Tab. 5.3-1: MeBpunkte mit extremen zeitlichen Variationen der 8*S-Werte.

Datum MeBpunkt | %S (% CDT) | SO~ (mg/l)
24.7.96 10/93 OT -8,1 224
26.11.96 4.6 P 234
27.5.97 3.6 [ 255
24.7.96 11/93 OT 1,2 234
27.5.97 7.3 207
24.7.96 11/93 UT 1,9 136
27.5.97 —4.6 154
18.7.96 512/96 OT 5,2 L 426
26.11.96 —4.6 441
18.7.96 | 514/96 MT -0,2 327
26.11.96 | 58 466

Weiterhin sind die SO, -Eintrige aus der ungesittigten Zone in Mockritz hoher als in Torgau-
Ost. Ob dies nur auf héhere atmosphirische S-Depositionen bis zur Wende oder auch auf
starkeren Dungemitteleinsatz zurickzufihren ist, missen kinftige Forschungen kléren,
Obwohl beide Untersuchungsgebiete lediglich 10 km voneinander entfernt liegen, kénnen
unterschiedliche atmosphérische Immissionsraten nicht ausgeschlossen werden, da
insbesondere die durch Braunkohleverbrennung in Bitterfeld emittierten, Gberwiegend im
Umkreis von Zehnerkilometern abgelagerten Aerosole bei bevorzugtem Westwind zu héherer
S-Trockendeposition nérdlich von Torgau geflihrt haben konnten.

Die jeweils unteren Teufen der MS 9502 (westlich der Aue), 20/76 und 22/76 (beiderseits der
Elbe) lassen **S-Anreicherungen duch Desulfurikation erkennen. An den meisten Mockritzer
MeBpunkten tberdecken jedoch Zumischungen des sekundiren Sulfats etwaiges Rest-SO,*
ilterer Grundwisser. Ein nennenswerter Abbau der anthropogen verursachten SO, -Fracht
durch Reduktion ist an keinem Standort zu erwarten, da die SO, -Reduktion in den Torgauer

Aquiferen mit Halbwertszeiten von mindestens mehreren Jahrhunderten ablauft.
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Abb. 5.3-2: Einzel- und Mittelwerte des 8°'Ssos (%0 CDT) und der zugehorigen SO, -
Konzentration (mmol/l) in den VorfeldmeBstellen der Mockritzer Fassungen (1-2 Messungen).

5.4  Auswirkung der Bevorzugung von Sulfid als Elektronendonator auf Eisen und
Sulfat im landseitigen Grundwasser der Elbaue von Torgau-Ost

5.4.1 Eisenkonzentrationsanstieg durch Fe(IIT)-Reduktion im nitratfreien Grundwasser

Die meisten MeBstellen der Elbaue weisen in mittlerer und unterer Aquifertiefe ungewohnlich
hohe, meist 5-10 %, in Fassungsnihe stellenweise bis zu 15 % der Gesamtmineralisation
betragende Fe,-Konzentrationen auf. Auffillig hoch sind die Konzentrationen des gelosten,
fast vollstandig als Fe(II) vorliegenden Gesamteisens in den elb- und brunnennahen Mefstellen
I1-6, 509/94 (im Anstrom von II-6) und 505/94 (Abb. 5.4-1), wobei in letzterem — vermutlich
infolge GW-Aufstieg — sogar die obere Filtertiefe (OT) zeitlich stark variierende Feg.-
Konzentrationen um 1 mmol/l (= 56 mg/l) aufweist. Die Befunde in 1-21/3 u.a.«(Kap. 5.2.4)
zeigen, daf} die Fe,-Konzentrationsanstiege teilweise in ursichlichem Zusammenhang mit der
Anderung der Hydrodynamik im Umfeld der Fassungen stehen. Besonders deutlich zeigen dies
Dokumentationen des Wasserwerkbetreibers, wonach die Brunnen bei erstmaliger
Inbetriebnahme extrem hohe Fe(ll)-Gehalte bei vergleichseise geringer SOs*-Zunahme
aufweisen, in Ubereinstimmung mit der Stochiometrie der Fe(Ill)-Reduktion im NO; -freien



116 Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer Redoxreaktionen im Aquifer

GW (Gl. 5.2-8). Wahrend der folgenden Monate sinken die Fe(II)-Konzentrationen durch
Abbau der reaktiveren Sulfide wahrscheinlich exponentiell auf ein Grundniveau ab.

Doch auch im Fernfeld der Fassungen, wo die anthropogenen Einfliisse auf die Hydrodynamik
noch gering sind, d.h. die hydraulischen Druckgradienten und Strémungsrichtungen weniger
von den Trinkwasserforderbrunnen als vom natiirlichen Gefille zum Vorfluter bestimmt
werden, sind die Feg-Konzentrationen ungewohnlich hoch. Dagegen weisen die gleichen
Filtertiefen westlich der Aue bzw. die von dort heranstromenden Grundwésser wesentlich
geringere Konzentrationen auf (Abb. 5.4-1), da im Gebiet der Hochterrasse der Aquifer bis in
mittlere Tiefe nicht NO;™-frei ist. Dies trifft auf die Standorte Torgau-Ost und Mockritz
gleichermaBBen zu. Unterschiede in der Petrographie des quartiren Lockergesteins oder
unterschiedliche Gehalte sekundir gebildeter Minerale, z.B. der Eisen(hydro)oxide oder -
sulfide, kommen als mogliche Ursache der auffilligen Fe,,-Gehaltunterschiede nicht in Frage,
da sich die elstereiszeitlichen Sedimente, in deren GW Fe(II) ab mittlerer Aquifertiefe rasch
zunimmt, nahezu unverédndert iiber die FluBaue hinaus bis zu den Schollenstapelmorénen der
Heidegebiete fortsetzen.

Aus den zuvor, insbesondere im Uferfiltrat gewonnenen Erkenntnissen, scheint die Fe(III)-
Reduktion nach Gl. 5.2-8, trotz des neutralen bis schwach sauren pH, die einzig mégliche
Ursache der hohen Fe(II)-Konzentrationen in mittlerer und unterer Aquifertiefe der Elbaue zu
sein. Dazu muf} jedoch eine nicht nur auf Uferfiltrat und brunnennahes landseitiges GW
beschrinkte, weitriumige Verschiebung der Redoxzonen stattgefunden haben, was
Sulfidoxidationen in einem Milieu ermdglichte, in dem zuvor SO,* reduziert und Fe(I) als
schwerldsliches Sulfid gefillt wurde (Kap. 5.1.1). Da in den eisenreichen Grundwissern von
Torgau-Ost keine nennenswerten Anteile isotopisch leichten sekundiren Sulfats aus der
Sulfidoxidation erkennbar sind, kénnen durch NO;~ oder gar O-Eintrige ausgeltste
Sulfidoxidationen vernachldssigt werden. Einzige Ausnahme ist erneut das GW in 505/94 OT,
wo 30-45 % der ungewdhnlich hohen SO.*-Konzentration wahrscheinlich durch autotrophe
Denitrifikation freigesetzt wurden.

Im Gegensatz zur Fe(III)-Reduktion durch Sulfidoxidation kann die durch C,,-Oxidation
freigesetzte Fe(II)-Menge im landseitigen GW als vergleichsweise gering und im Uferfiltrat als
vollkommen vernachlissigbar eingeschitzt werden. In anthropogen noch wenig beeinfluBten
3H-alten Grundwissern der Elbtalwanne, z.B. in I-1/5, ist die Fe(II)-Konzentration daher noch
gering. Da die 5*8-Werte von 0,6-0,7 %o CDT, trotz eines geeigneten Milieus mit
Redoxpotentialen <-200 mV, keine nennenswerte Reduktion des geringkonzentrierten SO~
erkennen lassen, kann die Fe(II)-Konzentration, die in I-1/5 und -11/5 weniger als Y der in den
Teufen 3 und 4 gemessenen Konzentrationen betragt (Abb. 5.2-4), nicht durch Sulfidbindung
nach SO -Reduktion wesentlich herabgesetzt worden sein. Da sich die
Oberflachenverhiltnisse (Vegetation, Boden) und Lockergesteinspetrographie bis zur Grenze
des Einzugsgebietes an der Wasserscheide zur Schwarzen Elster (ca. 7 km &stlich der Elbe,
inmitten der Exarationswanne) wenig &ndern, konnen die Beschaffenheitsunterschiede
zwischen Teufe 5 und dem dariiberliegenden rechtselbischen GW im wesentlichen nur auf
anthropogene Einfliisse im GW-Neubildungsgebiet zuriickzufihren sein. In Teufe 5 haben
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GW-Absenkungen und Diingerapplikationen und dadurch ausgeldste Verschiebungen der
Redoxzonen mit anschlieBender Sulfidoxidation sowie der hohere atmosphérische S-Input
durch die Braunkohleverbrennung vergangener Jahrzehnte noch keinen wesentlichen EinfluB
auf die GW-Beschaffenheit. Somit spiegeln die nicht vom Pritertidr beeinfluBten, noch
geringmineralisierten Grundwisser nahe der Quartirbasis der Elbtalwanne am Ehesten die
urspriinglich im Aquifer weitraumig vorherrschende GW-Zusammensetzung wider.

5.4.2 Redoxprozesse im anthropogen unbeeinfluliten Grundwasser

Solange die anthropogenen Einfliisse noch gering sind, werden die im GW gelosten e™-
Akzeptoren entlang des FlieBpfades und mit zunehmender Tiefe, entsprechend der
abnehmenden freien Reaktionsenthalpien, nach der in Tab. 5.4-1 dargestellten Reihenfolge
reduziert. Diese Reduktionsabfolge ist charakteristisch flir die GW-Evolution unter natirlichen,
stabilen Milieubedingungen. Als e”-Donator wirkt dabei fester organischen Kohlenstoff, d.h.
bei der GW-Neubildung eingetragenes, an die Bodenmatrix sorbiertes DOC und der
synsedimentar im Aquifer eingebettete, sedimentire organische Kohlenstoff (SOC). Letzterer
ist ein extrem schwer mineralisierbarer Uberrest, der seit dem Ende des Elsterglazials (bzw. in
den oberen 10 m holozéner Sande und Kiese erst seit einigen Jahrtausenden) den Oxidantien
widersteht. Doch auch das DOC ist iberwiegend schwer abbaubar, da die reaktiveren
Kohlenwasserstoffe iiberwiegend in der ungesittigten Zone und im obersten aeroben Bereich
der gesittigten Zone umgesetzt werden. Bei Abbau eines e -Akzeptors in organikareichen
Mikrohabitaten kénnen — anders als in den umgebenden Makroporenraumen — bereits vorzeitig
die nachfolgenden Reaktionen mit geringerer Energiefreisetzung ablaufen, wie z.B. die trotz
SO -reicher Umgebung wahrscheinlich durch Methanogenese hervorgerufene “Cpjc-
Anreicherung in I-1/4 und -3/4 erkennen laBt (Abb. 4.3-6).

Tab. 5.4-1: Reaktionsenthalpien (AG,’) fiir aufeinanderfolgende bakterielle Redoxreaktionen in
verschiedenen Aquifertiefen. AG,’-Werte sind auf 1 mol des Elektronen-Donators (¢”-D., hier
CH,0) bzw. des Elektronen-Akzeptors (z.B. O;) normiert (kJ/mol CH;O bzw. ki/mol O,).
Verandert aus LEUCHS & OBERMANN (1992, 202) mit aktuellen freien Bildungsenthalpien
(G.°) der einzelnen Reaktionspartner aus SIGG & STUMM (1996).

Reaktion AG? (kJ/mol)

e -D. e -A.

0--Reduktion CH.0+0, —» CO,+H,0 i -502 ¢ -502

NO;-Reduktion 5CH.0 +4NOs™ — 2N,+4HCO; +CO,+3H,0 | -472 i -590

Mn(IV)-Reduktion CH,0 + 3CO, + H,0 + 2MnO, — 2Mn”> +4HCO, i -323 | -162

Fe(Ill)-Reduktion i CH,O + 7CO, + 4Fe(OH); — 4Fe™ + 8HCO,+3H.0 i —194 | —48

$0.*-Reduktion CH,0 + % S0~ — %H,S +HCO;” -99 : -197
CH.-Bildung CH.0 — %CH,+ %CO- -93

(Fermentation)




118 Schwefelisotopische Charakterisierung biogeochemischer Redoxreaktionen im Aquifer

5.4.3 Anderung der Abfolge der Redoxreaktionen

Die urspriingliche, im anthropogen wenig beeinfluBten GW durch C, kontrollierte Abfolge
der Redoxreaktionen wird, sobald sich mit tiefer vordringenden e -Akzeptoren die Redoxzonen
verschieben, von Reaktionen iiberdeckt, die die iiberwiegend an Eisen gebundenen, wesentlich
reaktiveren Sulfide als alternativen e-Donator nutzen. Gegeniiber Sulfid, dessen
Oxidationsstufe um 8 steigt, tritt der e -Beitrag durch Fe(II)-Oxidation und erst Recht die
dabei freigesetzte Energie in den Hintergrund.

Tab. 5.4-2: Reaktionsenthalpien (AG.°) fiir die durch Absenkung der Redoxzonen ausgelosten
Sulfidoxidationen in aufeinanderfolgenden Aquifertiefen. AG,’-Werte sind auf jeweils 1 mol des
e-Donators bzw. des e-Akzeptors normiert. Freie Bildungsenthalpien (G;) der einzelnen
Reaktionspartner aus SIGG & STUMM (1996).

Reaktion AG,® (kJ/mol)

e-D. e-A.

Sulfidoxidation | 5FeS.* + 14NOQy + 4H' — 7N, +5Fe” +10S0.> +2H,0 [ -1191 — 425
Fe(II)-Oxidation 5Fe” + NO; + 6H — 5Fe” + 14N, +3H,0 -46 {229
Fe*” + 2H,0 FeOOH + 3H" -10 i - 10

_)
% Fe(Il)-Oxidation |  5Fe” + NO;™ + 7H,0 — 5FeOOH (Goethit)’ + 4N, + OH | —55 | —277
Gesamtreaktion FeS; +3NOs + H:0 — FeOOH + 250 + ¥ N,+H' -1247: - 416

Fe(III)-Reduktion | FeS;+ 14Fe™ + 8H,0 — 15Fe” +280, + 16H —550 | -39

a Die G,”-Werte betragen fiir Pyrit —160,2 und fiir Markasit —158,4 kJ/mol.

b Die thermodynamischen Stabilititen der Eisen(III)(hydr)oxide sind von deren Entstehungsart, Alter und
molarer Oberfliche abhingig. Die sowohl fiir Eisen(hydr)oxide der Stéchiometrie von Himatit (o.-Fe,05) als
auch Goethit (a-FeOOH) giiltigen Werte von K = [Fe*]-[OH})® varieren von 10~ bis 10~ und somit
entsprechende Werte fiir G,° des FeOOH(s) von —452 bis —489 kJ/mol und des Fe(OH); von —692 bis —729
kJ/mol. Weitere typische Eisen(III)(hydr)oxide sind Maghemit (y-Fe>Os) und Lepidokrocit (y-FeOOH).

* Sulfidoxidation durch autotrophe Denitrifikation kann nur im Nahbereich der mit hoher Leistung férdernden
Fassung VI (MeBprofil I) und in 505/94 OT nachgewiesen werden (Abb. 5.2-1 & 3.3-1).

Reagieren die e -Akzeptoren mit leichter oxidierbaren Monosulfiden, denen kurz nach
Anderung der Milieubedingungen eine Uberproportionale Bedeutung zukommen diirfte, so
stellt sich dies wie in Tab. 54-3 dar. Auf vergleichbare Oxidation des selteneren MnS
(Albandit) sind vermutlich geringe Mn(II)-Gehalte im GW, die mit dem Fe(Il) positiv
korrelieren, zurickzufiihren. In den landseitigen Grundwéssern betragt der Mn(II)-Gehalt 2-
10 %, vorwiegend 3-5 % des Fe(Il)-Gehaltes. Lediglich in tiefem GW der Dahlener Heide
(MP 3/75) entspricht der Mn(II)-Gehalt ca. 16 % des Fe(Il)-Gehaltes, vermutlich weil die bei
der SO4>-Reduktion gebildeten Sulfide bevorzugt an Fe(II) gebunden ausfallen. Da die freie
Bildungsenthalpie des MnS mit -218,1 kJ/mol angegeben wird (SIGG & STUMM 1996), betragt
diese bei FeS, zu dem keine Zahlen vorliegen, schitzungsweise —200 kJ/mol.
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Tab. 5.4-3: Reaktionsenthalpien (AG,”) fiir die Oxidation von FeS, dessen G;” auf 200 + 10
kJ/mol geschitzt wird. AG,-Werte sind auf jeweils 1 mol des e-Donators bzw. des e’-
Akzeptors normiert. Freie Bildungsenthalpien (G,”) der einzelnen Reaktionspartner aus SIGG &
STUMM (1996).

Reaktion AG,.® (kJ/mol)
e-D. e-A.
Sulfidoxidation 5FeS + 8NOs + 8H" — 5Fe® + 580, + 4N, + 4H,0 - 635 | —397

Fe(IT)-Oxidation 5Fe” + NO; + TH,0 — 5FeQOH (Goethit) + %N, + 9H™ | —55 | =277

Gesamtreaktion | 5FeS +9NO; +3H,0 — 5FeOOH+ 5807 + %N, +H | -691 i —384

Fe(III)-Reduktion FeS + 8Fe™ + 4H,0 — OFe* + S0, +8H' -269 | -34

Die durch die Redoxprozesse im ehemals SO,*-reduzierenden Aquiferbereich verursachten
Verinderungen der GW-Beschaffenheit und insbesondere die Fe(II)-Freisetzungen lassen erst
nach, wenn die Redoxzonen stabil bleiben und die reaktiven Sulfide (nach Jahrzehnten oder gar
Jahrhunderten) soweit abgebaut sind, daB erneut C,., zum wichtigsten e™-Donator wird.

Die in Tab. 5.4-2 dargestellte Abfolge der Redoxreaktionen unterscheidet sich aufgrund des
fast neutralen pH von den Reaktionsabfolgen in pyritreicher Braunkohle, wo die
Pufferkapazitit nach Einstellung aerober Verhiltnisse rasch iiberschritten wird und die pH-
Werte extrem sinken. Seit MOSES et al. (1987) nachwiesen, daf3 Sulfide bei pH 2 etwa 10 mal
schneller durch Fe(III) oxidiert werden als in einer O,-gesattigten Losung bei pH 9, wird im
Braunkohletagebau davon ausgegangen, daf3 die dortigen Sulfide im aeroben sauren Milieu der
gesattigten Zone von Anfang an bevorzugt durch Fe(III) oxidiert werden, obwohl die
Reaktionsenthalpie bei der Oxidation durch gelosten O, wesentlich hoher ist (WISOTZKY
1992). Ursache ist die geringe Aktivierungsenergie fiir die Sulfidoxidation durch Fe(III).

Voraussichtlich wiirde auch im quartiren Aquifer des Untersuchungsgebietes bei deutlich
niedrigerem pH das Fe(III) dem NOs™ als Oxidationsmittel vorgezogen und dabei freigesetztes
Fe(II) nach Gl. 5.2-2 oxidiert, solange noch NO;~ vorhanden ist, d.h. die Denitrifikation wiirde
nicht durch direkte Reaktion mit den Sulfiden, sondern nur durch Fe(II)-Oxidation erfolgen
(Tab. 5.4-4). Das dabei gebildete Fe(III) stiinde wieder fiir die Sulfidoxidation zur Verfligung.
Die Befunde im Uferfiltrat und GW wéren véllig identisch zu denen der Reaktionsabfolge nach
Tab. 5.4-2:

o die stdchiometrischen Verhiltnisse zwischen NO; -Abbau und Zunahme isotopisch leichten
sekundiren Sulfats blieben unverindert und
e die Fe,-Konzentration wiirde ebenfalls erst nach vélligem NOs™-Abbau rasch zunehmen.
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Tab. 5.4-4: Hypothetische Reaktionsabfolge, wenn bei pH <4 Fe(IIl)hydroxide untersittigt
wiren und die Sulfidoxidation infolgedessen kaum mehr durch die verfligbare Fe(III)-Menge
limitiert wiirde.

Reaktion
Sulfidoxidation FeS,+ 14Fe +8H,0 — 15Fe” +280.2 + 16 H
Fe(II)-Oxidation 15Fe® +3NO; + 18 H' — 15Fe™ + ¥ N, +9 H;0

Gesamtreaktion : FeS;+3NO;" +2H — Fe'"+2807 + %N, + H,0
(incl. Fallung) :  (FeS, + 3NOs™ + H,0 — FeOOH + 2507 + %N, + HY)

Da Fe(Ill) durch die neutralen bis schwach sauren pH-Werte im Uferfiltrat und den
landseitigen Grundwissern des Untersuchungsgebietes nur begrenzt zur Verfligung steht, kann
das thermodynamisch giinstigere NOs™ bis zur vélligen Reduktion als bevorzugter e™-Akzeptor
und damit die Reaktionen nach Tab. 5.4-2 als tatsichliche Abfolge angenommen werden.

5.4.4 Ursachen der Verschiebung der Redoxzonen in der Elbaue

Die anhand hoher Eisenkonzentrationen in der unteren Aquiferhilfie erkennbare Verlagerung

der Redoxzonen in groflere Tiefen kann folgende, direkt oder indirekt anthropogen

verschuldete Ursachen haben:

¢ Die Diingung der bis zu den Heidegebieten landwirtschaftlich genutzten Flichen und

e GW-Absenkungen durch Trinkwasserforderung und/oder Eintiefung des Vorfluters in das
begradigte und regulierte Fluf3bett.

N-Diinger wie Ammonsulfat aus Leuna, Hamnstoff aus Piesteritz und organischer Diinger aus
ehemaligen groBen Tierhaltungsstitten der LPG Pfliickuff iiben wahrscheinlich den starksten
EinfluB auf die Redoxzonen aus. Obwohl sie in der Elbaue auflerhalb der Schutzzone III wegen
bevorzugten Anbaus anspruchsvollerer Kulturpflanzen in iiberdurchschnittlichen Mengen
eingesetzt werden, wird NOs~ wirkungsvoller retardiert und abgebaut als in den sandigeren
pleistozdnen Bodden westlich der Aue, wo das in hoher Konzentration bis in mittlere
Aquifertiefe vordringende landwirtschaftliche NOs™ erst darunter Fe(II)-Freisetzungen zulafit.
Dies erklirt jedoch nicht, warum sich selbst nahe der Quartérbasis die Eisenkonzentrationen
erst unter der Aue vervielfachen. Dariiberhinaus liefert die seit den 60er Jahren erheblich
intensivierte anorganische und organische Diingung noch keine Erklirung fur die selbst in
einigen *H-alten Grundwiassern hohen Fe,-Konzentrationen. Daher miissen schon vor den
50er Jahren weitere EinfluBfaktoren an der Redoxzonen-Verlagerung in der Aue und im
unmittelbaren Randbereich mitbeteiligt gewesen sein, wofiir besonders die GW-Absenkung
durch Tiefenerosion im begradigten Elbebett in Frage kommt.
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Abb. 5.4-1: Mittelwerte der Gesamteisenkonzentrationen (mmol/l) in den VorfeldmeBstellen.
Wo die Feg-Konzentrationen bei 5°*Ssos-Messungen (Abb. 5.3-1) um mehr als 10 % von den
Medianwerten der Zeitreihenmessungen (1995-97) abweichen oder keine isotopischen
Messungen durchgefiihrt wurden, sind die Medianwerte in Klammern angegeben (vgl.
NESTLER et al. 1998).

Der Elbaustritt aus dem Gebirgstal in den in Alluvionen flieBenden Mittellauf des Flachlandes
ab Riesa bewirkt eine rasche Geschiebeverkleinerung und etwa 20 km fluBabwirts (ab
Miihlberg) eine Anderung der petrographischen Zusammensetzung des Sohlenmaterials zu
iiberwiegendem Quarzsand. Infolge der KorngriBenabnahme wird die kritische Sohlestabilitét
unterschritten und die bewegliche FluBsohle durch Stromwasser angegriffen, so daB die
Geschiebeabfuhr auf der 86 km langen Erosionsstrecke zwischen Mihlberg und Wittenberg
groBer als die zugefithrte Sedimentfracht ist (GLAZIK 1996). Die natiirliche Erosion wurde
durch Stromausbau (Breiteneinschrankung, Laufverkiirzung an Durchstichen) und andere
anthropogene Eingriffe erheblich beschleunigt. Urspriinglich wurde das Geschiebedefizit
groBtenteils durch Feststoffaufnahme mittels Seitenerosion kompensiert, wie die
Maéandrierungen in der Elbaue erkennen lassen. Uferschutz, Deichbau und Verbesserungen der
Schiffahrtsbedingungen unterbinden dies und zwingen die Elbe zur Materialaufnahme von der
Sohle. Zu hoch liegende Regelungsbauwerke (Buhnen, Deiche) fassen immer groBere
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Durchfliisse im eigentlichen FluBbett zusammen und erhohen damit die Erosionsrate bei
Hochwissern.

Neben den in Abb. 5.4-2 dargestellten Durchstichen wurden die FluBschleifen an den
Elbabschnitten Belgern, Mehderitzsch, Mockritz und Kloden zwischen den Weltkriegen durch
sog. "abflachende Regulierungen" fiir die Schiffahrt weiter zuriickgenommen. Felssprengungen
in der Sohle und die Beseitigung von Briickenpfeilern in Torgau fiilhrten dazu, daB der
Porphyr-Felsriegel seine Wirkung als Wehr teilweise einbiiBte und die Erosion fluBaufwirts
weiter beschleunigt wurde.

Seit langem ist dem Verkehrswasserbau das in Torgau besonders gravierende Problem der
haupséchlich anthropogen verursachten Tiefenerosion im FluBbett bekannt. FAIST (1996) gibt
die erosionsbedingte Wasserspiegelsenkung bei gleichem DurchfluB am Elbpegel Torgau mit
1,95 m fiir die Jahresreihe 1821-1990 an, davon 1,3 m seit der Jahrhundertwende. Der
Eintiefungsprozess setzt sich bis in die Gegenwart mit ca. 1-2 cm im Jahr fort. Auch im
Bereich der MeBprofile Torgau-Ost I und II (Elbe-km 149,5 und 145,5) wird der Einschnitt
auf 2 m geschitzt. Betrachtet man die Niveaus des Altarmes am Profil II und des neuen
FluB3bettes im Débeltitzer Durchstich, so ergibt sich sogar eine Mindestdifferenz von 2,5 m.

Infolge der FluBbetteintiefung kam es schon vor der Trinkwasserforderung zu deutlichen GW-
Absenkungen in der Aue, die vor allem bei Niedrigwasser zu immer tiefer reichenden
Milieuénderungen in zuvor noch SO.*"-reduzierender Aquiferzone fiihrten. Zusatzlich diirfte
der hohere Druckgradient zum Vorfluter die Strémungsgeschwindigkeit in der Aue erhéht und
damit den Oxidantieneintrag in die Tiefe beschleunigt haben. Wahrend der langsamen GW-
Absenkung konnten die reaktiven Sulfide gréBtenteils nach Gl. 5.2-8 durch Fe(III) oxidiert
werden ohne mit dem im obersten Aquiferereich heterotroph abgebauten NO;™ in Berihrung
zu kommen. Die geringen Anteile isotopisch leichten sekundiren Sulfats im brunnenfernen
landseitigen GW zeigen, daB in Ubereinstimmung mit der Stochiometrie der Gl. 5.2-8 auch
heute noch iiberwiegend Fe(Il) freigesetzt wird und autotrophe Denitrifikation in Torgau-Ost
keine nennenswerte Rolle spielt.
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Abb. 5.4-2: Durchstiche und Kriimungsabflachungen in der Erosionsstrecke der Elbe gemif
"Charte des Konigreichs Sachsen und der angrenzenden Laenderabtheilungen”. Kénigliche
Kameralvermessung, Dresden 1829 bis 1836, 1:120.000 (Meilenkarte). Staatsbibliothek
PreuBischer Kulturbesitz, Berlin, M 14 560 (aus FAULHABER 1996, 46).

5.5 Zusammenfassende Betrachtung

Sedimentirer Schwefel

Das bisher vorwiegend an S,-reichen Bodenhorizonten (MAYER 1993, KNIEF 1998), marinen
Sedimenten sowie pyrit- und braunkohlereichem Tertidr (LEUCHS & OBERMANN 1992,
WISOTZKY 1994 & 96, SCHULTE et al. 1997) angewandte Verfahren der naBchemischen
Gesamtschwefel-Extraktion mit HNO; + Br, und HCI liefert bei hoher Sedimenteinwaage
(meist um 200 g) auch im Uberwiegend sandigen Quartir der Elbtalwanne ausreichend
Schwefel zur §*'S-Bestimmung. Dank nahezu vollstindiger Gewinnung des in ppm-
Konzentrationen vorliegenden Schwefels ist keine wesentliche Isotopenfraktionierung wihrend
der Praparation bis zur massenspektrometrischen Messung zu erwarten,
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Konzentration und Signatur des sedimentiren Gesamtschwefels lassen ehemalige
Milieubedingungen und unterschiedliche Beeinflussungen in 3 Aquifertiefenzonen erkennen:

*eine sulfidarme bis -freie obere Zone in der S, sowie wasserlosliches und -unlasliches SO4*
mit nur wenigen ppm S vertreten sind und —7...+4 %0 CDT aufweisen,

*eine in der Aue bei 10-15m Tiefe beginnende, von reduziertem anorganischen Schwefel
(RIS) dominierte mittlere Zone mit 27-336 ppm Gesamtschwefel und -29...~7 %o CDT,
wobei das hauptsichlich an Eisen gebundene RIS meist —20...—~15 %o CDT aufweist und

*im tertidren Seeton und den untersten 10 m Metern der Quartirsande hohe Konzentrationen
vorwiegend aus aszendentem Zechstein-SO,* hervorgegangener Sulfide (100 bis mehrere
1000 ppm S), die mit dhnlicher Signatur wie die S-Verbindungen der oberen Aquiferzone
isotopisch deutlich schwerer sind als die Sulfide im Hauptteil des Aquifers.

Das vor Beginn anthropogener Beeinflussung in SO, -reduzierendem Milieu in situ gebildete,
als Pyrit, Markasit oder Monosulfid von Fe und Mn vorliegende RIS ist in zu geringer
Konzentration feindispers verteilt, um mineralogisch nachweisbar zu sein (GRISCHEK et al.
1995). Uberraschenderweise korrelieren weder Konzentration noch Signatur des itberwiegend
sulfidischen, sedimentiren Gesamtschwefels mit den ke~Werten oder C,,-Gehalten des
quartdren Lockergesteins.

Die Obergrenze der sulfiddominierten Aquiferzone liegt in der Elbaue (auch in dem seit 1985
zeitweise uferfiltratbeeinfluBten Aquiferraum) 10-15 m tief. Westlich der Aue hingegen, wo die
pleistozanen Sandboden weniger Stickstoff zuriickzuhalten vermégen als die holozdnen
Auelehmbéden, haben hohe Konzentrationen landwirtschaftlichen Nitrats die Sulfide der
oberen Aquiferhilfte bis in ca. 30 m Tiefe fast vollstindig oxidiert und damit das Potential zu
autotropher Denitrifikation weiter verringert.

Der weitraumige Anstieg der Konzentrationen und 5°*S-Werte der sedimentéren Sulfide nahe
der Quartirbasis der Elbtalwanne ist (artesisch?) gespanntem salinaren Tiefenwasser aus dem
Zechstein des Miihlberger Grabens zu verdanken, daB flichenhaft-diffus extrem langsam durch
den organikareichen tertidren Stauer aufsteigt. Dort muB das im Tiefenwasser enthaltene SO,
teilweise reduziert und infolgedessen auf etwa 20-35 %o CDT angereichert werden, um bei
einer, wie im quartéren Aquifer ermittelten, typischen Fraktionierung von enzs.sos = —28 = 5 %o
Sulfide mit meist 0 = 5 %o CDT bilden zu konnen. Das im oberen Bereich des Tertidrs
und/oder erst durch SO, -Reduktion im tiefsten Quartir gebildete H,S bzw. HS™ legt eine
kurze Strecke im unteren Quartdr zuriick bevor es durch Reaktion mit Eisen als Sulfid ausfillt.
Die so iiber geologische Zeitraume im tiefsten Quartar gebildeten isotopisch schweren Sulfide
erlauben eine sichere Erkennung des Zustroms zechsteinsalinaren Tiefenwassers, wohingegen
die Zumischung nur in MP I-7/5 stark genug ist, um nachweisbare Verinderungen der GW-
Chemie und der Isotopenzusammensetzungen des SO und DIC hervorzurufen. Auch
rechtselbisch konnten zwischen Miihlberg und Torgau vereinzelt Zumischungen salinaren
Tiefenwassers anhand der Hydrochemie nachgewiesen werden (BRINSCHWITZ, HGN Torgau,
miindl. Mitt.). Anthropogen verursachte exogene und endogene Stoffeintrige, die mittlerweile
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die Grundwisser der Elbtalwanne bis zur Quartirbasis beeinflussen, haben die Detektion
geringfligiger Tiefenwasserzumischungen wihrend der letzten Jahrzehnte zunehmend
erschwert.

Uber die Verbreitung von Zechstein und Unterem Buntsandstein im Miihlberger Graben ist
bislang nur wenig bekannt. Selbst in der 1995 herausgegebenen Geologischen Ubersichtskarte
von Sachsen (1:400 000, ohne kanozoische Uberdeckung) ist die westliche Begrenzung des
Vorkommens in Torgau-Ost bis zu einige Kilometer zu weit 6stlich eingezeichnet, da das
Liegende des Tertidrs selten erbohrt und entsprechende Bohrungen der ehemaligen SDAG
Wismut (TONNDORF 1989) offensichtlich noch nicht beriicksichtigt wurden. Hétte man das
Bohrklein der sehr viel zahlreicheren Quartir-Bohrungen in der Vergangenheit nicht meist
verworfen, wiirde die Konzentrations- und §**S-Zunahme sedimentirer Sulfide in den tiefsten
10 m des grobsandig-feinkiesigen Quartirs eine genauere indirekte Kartierung des Zechstein-
Vorkommens erlauben als die geophysikalischen Kartierungen von BRAUSE & HOFFMANN
(1974). Da die Konservierung und Lagerung der getrockneten Gesteinsproben (mit oder ohne
LuftabschluBl) keinen nennenswerten EinfluB auf die Menge und Signatur des naBchemisch
extrahierten, iiberwiegend sulfidischen Gesamtschwefels hat, kann jede trocken erbohrte,
archivierte Quartarprobe zu solchen Untersuchungen herangezogen werden,

Dank der GW-Stromung zur Elbe, unter der der parallel dazu verlaufende Miihlberger Graben
liegt, kann ausgeschlossen werden, daB an die Quartirbasis aufsteigendes zechsteinsalinares
Tiefenwasser durch wegflihrende Stromfahnen auch jenseits des Grabens zur Zunahme
isotopisch schwerer Sulfide fiihrt. An anderen vergleichbaren Standorten miifite ebenso stets
gepriift werden, ob aufgrund der Hydrodynamik solche Anomalien der Sulfidkonzentration und
-signatur im tiefsten Quartar auBerhalb des Verbreitungsgebietes evaporitischer Gesteine

mdglich sind.

Anwendungsméglichkeiten bieten sich iiberall dort, wo kaum oder nicht bekannte Evaporite im
tieferen Untergrund erkundet und der Aufstieg von dort stammender Wasser festgestellt
werden soll. So z.B. in der Mark Schmelz westlich von Bad Schmiedeberg, wo eine ehemalige,
zeitweise wirtschaftlich genutzte Salzwasserquelle, deren Herkunft nach EISSMANN (1970)
bislang ungekldrt blieb, moglicherweise aus einem sehr begrenzten, noch unentdeckten
Zechsteinvorkommen stammt, das durch dieses Verfahren vielleicht niher lokalisiert und
teilweise eingegrenzt werden konnte. Dies setzt voraus, daB in der ndheren Umgebung im
Abstand von wenigen Tiefenmetern gewonnenes Bohrgut aus Trockenbohrungen bis zur
Quartidrbasis verfiigbar ist.

Die uberwiegend geringdurchlissigen, tertidren Schichten sind fur Zhnliche Untersuchungen
weniger geeignet, da von Schicht zu Schicht stark wechselnde KorngréBen und Cer,-Gehalte
die Konzentration und Signatur der sedimentiren Sulfide erheblich variieren lassen diirften.
Dort kann sich lediglich aus meist hoheren Sulfidgehalten als in den Tertidrvorkommen tber
dem kristallinen Grundgebirge ein Hinweise auf aszendentes SO,*~ ergeben.
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Autotrophe Denitrifikation

Der Nachweis der Sulfidoxidation mittels **Ssos, erlaubt, in Verbindung mit den SO.*-, NO; -
und Fe(II)-Gehalten, eine genaue Analyse der Reaktionen im Uferfiltrat und landseitigen GW.
So kann die starke Sulfidoxidation im land- und fluseitigen Nahbereich der mit hoher Leistung
fordernden Fassung VI (Profil I) sowie im brunnennahen landseitigen GW des MP 505/94 OT
im wesentlichen auf autotrophe Denitrifikation zuriickgefithrt werden. Die Signatur des
sekundédren Sulfats (-15...-20 % CDT) stimmt mit jener des naBchemisch extrahierten
sedimentaren Gesamtschwefels (vorwiegend RIS) in mittlerer Aquifertiefe iiberein.

Die in Torgau-Ost und Mockritz gleichermafien hohe NOs -Fracht unter den pleistozinen
Boden der Hochterrasse und westlich davon wird bei Ubergang in die Aue fast vollsténdig
abgebaut. Wihrend dies in Torgau-Ost ohne nachweisbare autotrophe Denitrifikation abliuft,
ist der NO3;™-Abbau in Mockritz mit starker Zunahme isotopisch leichten Sulfats — besonders in
mittlerer Aquifertiefe und auch in gréBerer Entfernung zu den Fassungen — verbunden. Die
wihrend der 70er und 8Qer Jahre sehr intensive, mit betrichtlichen GW-Absenkungen
verbundene Trinkwasserforderung in Mockritz kénnte flir die noch heute sichtbaren
Auswirkungen der Sulfidoxidation im Fassungsfernfeld mitverantwortlich sein. Hingegen war
die in Torgau-Ost erst 1985-87 aufgenommene Forderung stets deutlich geringer und fiihrte
nur in Nihe einiger Brunnen zu autotropher Denitrifikation.

Weiterhin ist der SO, -Eintrag von mehreren 100 mg/l aus der ungesittigten Zone in Mockritz
hoher als in Torgau-Ost. Ob dies auf hohere atmosphérische S-Deposition bis zur Wende
und/oder lokal intensivere Diingung zuriickzufiihren ist, missen kunftige Forschungen kliren.
Die bis zu Beginn der 90er Jahre sehr hohen S-Depositionen zeigen infolge der
Retentionskapazitit der Boden bis heute ihre Nachwirkungen. Aufgrund jahrlicher
Mineralisationsraten von wenigen Prozent des {iberwiegend organisch gebundenen Schwefels
im Boden ist frithestens nach mehreren Jahrzehnten mit einer Aquilibrierung zwischen In- und
Output, d.h. einer Annaherung des Sickerwasseraustrages an die seit der Wende riickliufige S-
Deposition, zu rechnen.

Fe(II)-Freisetzung

Solange GW und Uferfiltrat noch geringste NO;-Reste enthalten wird Fe(II) nahezu
vollstandig oxidiert und ausgeféllt, Die bei NO; -Freiheit darunter rasch ansteigenden Fe(II)-
und Mn(II)-Gehalte sind nicht auf Freisetzung durch autotrophe Denitrifikation und
nachfolgend unvollstindige Oxidation, sondern — trotz fast neutraler pH-Werte — iiberwiegend
auf einsetzende Sulfidoxidation durch Fe(III)-Reduktion zuriickzuflihren. Vior der mit geringer
Leistung fordernden Fassung VIII (Profil II) und im Fernfeld der Brunnengalerien von Torgau-
Ost 1aBt sich nur diese, mit geringem S-Umsatz verbundene Form der Sulfidoxidation
nachweisen. Das infolgedessen in der unteren Aquiferhilfte tibersittigte Siderit wird wegen
starker Untersattigung aller anderen Carbonate nicht zu Calcit oder Dolomit umkristallisiert.
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Die zur Fe(III)-Reduktion fithrende weitrdumige Verschiebung der Redoxzonen in tiefere
Aquiferbereiche hat folgende anthropogene Ursachen:

*Seit den 60er Jahren stark erhohte Eintrige insbesondere N-haltiger Diingemittel auf den bis
zu den Heidegebieten landwirtschaftlich genutzten Flachen, weshalb das landseitige GW auch
in gréBerer Distanz zu den Fassungen ab mittlerer Aquifertiefe hohe Fe(Il)-Konzentrationen
aufweist und

* GW-Absenkungen und Verinderungen der Hydrodynamik durch die Trinkwasserforderung
und in geringem MaBe durch die kontinuierliche Eintiefung der Elbe ins begradigte FluBibett
(um ca. 2 m seit Mitte des 19. Jahrhunderts).

Davon noch weitgehend unbeeinfluBt und daher eisenérmer sind einige *H-alte Grundwisser an
der Quartérbasis, in denen die urspriinglich durch C,, bestimmte Abfolge der Redoxreaktionen
nach Tab. 54-1 noch nicht von Prozessen uberdeckt wird, die seit Anderung der
Milieubedingungen die wesentlich reaktiveren, (berwiegend an Eisen gebundenen
sedimentéren Sulfide als alternativen Elektronen-Donator nutzen (Tab. 5.4-2 & -3).
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6 Atmosphirische und landwirtschaftliche Sulfatquellen

Aufgrund hoher SO,”"-Gehalte in jungen und Jungwasseranteile fiihrenden Grundwissern der
Elbtalwanne ergibt sich die Notwendigkeit zur Quantifizierung und weitgehenden
schwefelisotopischen Charakterisierung oberfldchlicher S-Eintrige aus unterschiedlichen
Quellen, um deren EinfluB auf die SO, -Konzentration und -Isotopie im Perkolat und
neugebildeten GW wihrend der vergangenen Jahrzehnte abschétzen zu kénnen und daraus auf
eventuelle Anomalien oder Eintrége innerhalb des Aquifers zuriickschlieBen zu kénnen.
Aufgrund ungewthnlich hoher Depositionsraten durch atmosphirische S-Eintrige und eine S-
reiches Diingemittelsortiment sind die SOE‘.Eintréige aus der ungesittigten Zone ins GW des
Untersuchungsgebietes (UG) nicht mit jenen in deutlich geringer belasteten
Untersuchungsstandorten der Altbundeslinder vergleichbar (MAYER 1993, KNIEF 1998). Auch
Vergleiche mit den Verhiltnissen auf den Lauchstddter Versuchsflachen sind wegen hoher S-
Retentionskapazitit der Schwarzerdebdden und geringerem S-Eintrag nur begrenzt méglich.

6.1  Atmosphirische Schwefeldeposition

In ungediingten GW-Neubildungsgebieten ohne geogene SO.*-Eintriige aus dem Aquifer stellt
atmosphirischer, nach der Deposition meist lingere Zeit im organischen S-Pool des Bodens
gebundener Schwefel in der Regel die einzige Quelle des im Perkolat und GW enthaltenen
Sulfats dar. Der atmosphédrische Schwefel stammt im wesentlichen aus der Verbrennung
fossiler Brennstoffe, von Emissionen bei der Verarbeitung S-haltiger Minerale und Stoffe (z.B.
Erzschmelze) sowie von Freisetzungen (Entgasungen) bei mikrobiellem Abbau organischer S-
Verbindungen in Boden, Feucht- und Kistengebieten u.a. (CLARK & FRITZ 1997, MAYER
1998). SO.* aus marinem Aerosol und SO, aus vulkanischen Exhalationen spielt in Sachsen
naturgemdf eine untergeordnete Rolle.

Die atmospharischen S-Verbindungen treten zunichst als 2-wertige Sulfide (Sp) in Form von
Schwefelwasserstoff (HS), Dimethylsulfid ((CHs).S), Carbonylsulfid (COS) und
Schwefelkohlenstoff (CS,), als 4-wertiges, vorwiegend anthropogenes Schwefeldioxid (SO-),
sowie als 6-wertige SO,*-Aerosole auf (GEORGII 1989, aus KNIEF 1998). Die Oxidation von
Sulfid oder SO, =zu SO, in der Atmosphire verlauft ohne wesentliche S-
Isotopenfraktionierungen.

6.1.1 Entwicklung der Depositionsraten bis in die Gegenwart

Hinsichtlich der S-Deposition war die siidliche DDR bis zur politischen Wende durch den
dominierenden Einsatz S-reicher Braunkohle eines der hochstbelasteten Gebiete Europas. Die
fiir das UG relevanten Hauptemittenten saBen im GroBraum Halle-Leipzig, wo Kraftwerke,
private Haushalte und die riesigen Chemiekombinate von Leuna, Buna und Bitterfeld enorme
Mengen vorwiegend mitteldeutscher Braunkohle und andere Brennstoffe verbrannten. Von
dort aus gelangte bei vorherrschendem Westwind ein nicht unerheblicher Teil der
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Luftverunreinigungen nach Torgau. Die Emissionen der im Lausitzer Revier erbauten
Kraftwerke tibten bei vergleichsweise seltenem Ostwind naturgeméB einen geringeren Einfluf3
auf das UG aus.

Untersuchungen zu S-Immissionen begannen wihrend der 80er Jahre und wurden als
"vertrauliche" Dokumentationen erst nach der politischen Wende veréffentlicht. Aus den 60er
und 70er Jahren liegen nur sparliche Informationen vor. Aufgrund der Entwicklung der
Braunkohleforderung zwischen 1963 und 1985 — mit einem Riickgang um 20 % im
Mitteldeutschen Revier und einer starken Zunahme um tber 80 % im Lausitzer Revier (MOBS
& MAUL 1994) — kann die S-Deposition wihrend der beiden Jahrzehnte nicht wesentlich
geringer als in der 2. Hilfte der 80er Jahre gewesen sein (Tab. 6.1-1). Nach MOLLER
(unverdff.) stieg die SO,-Emission in der DDR in der ersten Hilfte der 50er Jahre rasch an und
war bei geringer Zunahme zwischen 1955 und 1980 nur noch 30-15 % niedriger als auf dem
Hoéhepunkt der Emissionen gegen Ende der 80er Jahre. Im Zeitraum 1910-50 liegen die auf
Deutschland bezogenen Emissionen bei 33-50 % und 1880 bei < s dieser Maximalwerte. Fir
die S-Deposition in Torgau kann eine dhnliche Entwicklung angenommen werden.

IHIE & LIPPOLD (1995) ermittelten im Zeitraum 1986-88 die SO.*-Deposition in
Sammeltrichtern, die neben der Deposition durch den Niederschlag (wet-only) auch
Sedimentationsstaub auffingen und damit partiell die Trockendeposition erfaBten. Diese bulk-
Depositionen sind nur wenig héher als die des wet-only. Fiir die MeBperiode 1975-80 werden
die gewichteten Mittelwerte der Niederschlagswasser-Konzentration in Torgau mit
22 mg SO,/ (bulk) bzw. 20 mg SO>I (wet-only) angegeben. Wegen liickenhafter Erfassung
und Analyse der Niederschlage dieses Zeitraums konnen die Konzentrationen nur ungenau in
Gesamtdepositionen umgerechnet werden. Die Multiplikation der bulk-Deposition mit den
durchschnittlich 547 + 140 mm (=l/m?) Jahresniederschlag in Torgau (HERZOG, miind]. Mitt.)
wiirde einer Deposition von 12 + 3 g SO,”/m**a entsprechen.

Mit 12,2 g/m* — 3 g/m® mehr als im DDR-Durchschnitt — war die mittlere jihrliche SO.*-
Gesamtdeposition (bulk) in Sachsen wihrend des Zeitraumes 1986-88 etwa um den Faktor 2,5
hoher als der auf vergleichbare Weise ermittelte Durchschnitt der damaligen BRD. Die zur
gleichen Zeit in der ca. 27 km sidlich von Torgau gelegenen MeBstation Oschatz festgestellte
mittlere jéhrliche bulk-Deposition von 11,1 g SO.*/m**a weicht nur wenig vom sachsischen
Durchschnitt ab (Tab. 6.1-1).

Zwischen 1985 und 1989 wurden in Leipzig Gesamtdepositionen aus Niederschlag und Staub
errechnet, die der tatsichlichen SO,*-Deposition in Torgau und Leipzig wihrend der 80er
Jahre deutlich naher kommen (MOLLER & LUX 1992, Tab. 6.1-1), jedoch ebensowenig wie die
bulk-Messungen die Interzeptionsdeposition auf Pflanzenoberflichen und die direkte SO,-
Adsorption an der Bodenoberfliche erfassen. Nur so erklart sich, daB im MeBzeitraum
1986/87 unter einem Sandboden mit relativ geringer Retentionskapazitat im Forst Radis
(Diibener Heide) ein ungewohnlich hoher mittlerer jahrlicher Sickerwasseraustrag von
147,6 g SO*/m?, d.h. deutlich mehr als die dort erfaBte Gesamtdeposition, ermittelt wurde.
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Bei einer GW-Neubildung von 100 mm/a entspriche dies einer SO, -Konzentration von knapp
1,5 g/ im Perkolat. MOLLER & LUX (1992) nehmen an, dafl die aus dem GrofBraum Halle-
Leipzig und insbesondere Bitterfeld herangetragenen atmosphéarischen S-Immissionen der
Vorwendezeit Hauptursache der hohen SO,*-Gehalte in den jungen Grundwissern der
Torgauer Elbaue sein konnten. Welche Einfliisse die verschiedenen oberflichlichen S-Quellen
auf die GW-Beschaffenheit tatsachlich haben, wird anhand der Depositionsmengen und -anteile
in Tab. 6.4-1 abgeschitzt.

Da Eisen — im Gegensatz zu Schwefel — am Ubergang zu den atmospharischen
Spurenkomponenten liegt, ist der EinfluB nasser und trockener Depositionen auf die Fegee-
Konzentration in jungen und mittelalten (H-reichen) Grundwissern der Elbtalwanne bei
Torgau vernachlidssigbar gering.

Tab. 6.1-1: Mittlere jahrliche SO,*-Gesamtdeposition in verschiedenen Gebieten und
Standorten nach IHLE & LIPPOLD (1995; MeBzeitraum 1986-88) und nach MOLLER & LUX
(1992; MeBzeitraum 1985-89).

Gebiet | SO.-Deposition (bulk) nach S0.+-Deposition nach
bzw. IHLE & LIPPOLD (1995) MOLLER & LUX (1992)
Standort (g/m’.a) (g/m°.a)
DDR 9.2 —
Sachsen 12,2 =
Oschatz 11,1 -
Leipzig 20,23 36,0
Torgau - 18.3
(7.6 trocken + 10,8 naf3)

Nach Berechnungen von MOLLER & LUX (1992) war die gesamte Sspp-Deposition der 80er
Jahre im Gebiet der DDR 2,6 mal so hoch wie die NaBdeposition. Mit zunhmender Distanz zu
den Hauptemittenten — den Braunkohlekraftwerken — nahm das SO, rascher ab als das
Niederschlags-SO4>. Im Raum Halle-Leipzig wurde eine mittlere jihrliche "trockene SO.-
Deposition" von 76,3 g/m” und in Cottbus von 45,3 g/m* berechnet. Davon wurde jeweils ca.
% im Winterhalbjahr abgelagert, was u.a. auf Hausbrand und héhere Braunkohle-Verstromung
zuriickzufiihren ist.

Seit 1990
SanierungsmaBnahmen (u.a.
Niederschlagswasser um mehr als die Halfte gesenkt. Die stirksten S-Immissionsriickginge
innerhalb der neuen Bundeslinder verzeichneten die industrienahen, zuvor anthropogen stark
belasteten MeBstandorte Leipzig, Oschatz und Gérlitz, insbesondere als die Industrie der neuen
Bundeslinder wihrend der ersten 3 Jahre nach der Wende die groften Verdnderungen erfuhr
(IHLE & LIPPOLD 1995). Durch gleichzeitigen Riickgang der ebenfalls vorwiegend aus der
damit

haben  weitreichende  Industriestillegungen  und  lufthygienische

Rauchgasentschwefelungen) die SO, -Konzentration im

Braunkohleverbrennung  stammenden Ca-Emission und des verbundenen

Neutralisationspotentials sank der mittlere pH des Niederschlags, z.B. im nahegelegenen
Oschatz von ca. 4,9 auf 4,5.
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Tab. 6.1-2: Jihrliche SO,*-Deposition (bulk) sowie Jahresmittel von SO,*-Konzentration, pH
und Leitfihigkeit im Niederschlagswasser (wet-only) von Oschatz und dem industriendheren
Mefstandort Leipzig (IHLE & LIPPOLD 1995).

Oschatz Leipzig
bulk-Deposition ;| S04~ pH Leitf. | bulk-Deposition i SO4* pH Leitf.
(280 /m?)  (mg/) (uS/em) | (880 /m%) | (mg/l) (1S/cm)
1990 5,36 11,34 4,83 498 6,18 13,58 5,26 51,5
1991 3,95 9,05 4,57 370 4,05 11,74 4.54 57.3
1992 3,06 5,81 432 292 3,65 6,49 427 33,6
1993 3,58 5,37 4,28 39,7 3,34 531 i 436 35,1
1994 3,14 4,23 4,48 311 3,37 446 | 443 30,4

6.1.2 Signatur des atmosphirischen Schwefels

Die S-Emissionen aus Kohle, Erdél, Erdgas und Erzen mit §°*S-Werten zwischen —30 und
+30 %0 CDT bilden spitestens in der Atmosphédre ein Gemisch mit eng eingrenzbaren
Isotopenverhiltnissen. Fir den aus der Verbrennung fossiler Brennstoffe stammenden
Schwefel geben CLARK & FRITZ (1997) 5°*S-Werte von meist 0 bis +10 % CDT an. Trotz
erheblicher herkunftsspezifischer Variationen grenzen NIELSEN et al. (1991) den 8*'S fiir die
breite Masse der durchschnittlich 1 Gew.-% S enthaltenden Erdélvorkommen zwischen —5 und
+10 %0 CDT ein. Nach NEWMAN & FORREST (1991) weisen die Emissionen olverbrennender
Kraftwerke tiberwiegend +5 * 3 %o CDT auf

Von gréBerer Bedeutung sind jedoch die aus der Braunkohleverbrennung stammenden S-
Emissionen, die wihrend der vergangenen Jahrzehnte nicht nur in der siidlichen DDR und
Nordbdhmen die wichtigste S-Quelle darstellten und deren Isotopenverhiltnis im wesentlichen
vom koexistierenden Pyrit und oxidierten organischen S-Verbindungen abhingt. Daneben
enthilt die Flugasche S-haltige Minerale aus der Kohle. Teilweise wird die isotopische
Zusammensetzung des Rohstoffs durch verschiedene Vorbehandlungen zur Entfernung
mineralischer Sulfide und Sulfate verandert. In der Regel weist das Rauchgas aus der
Braunkohleverbrennung &**S-Werte zwischen —1 und +3 %o CDT auf (NIELSEN et al. 1991).
An Rauchgas eines Kraftwerkes nahe Prag, das Braunkohle der nordbéhmischen Tertidrsenken
verstromte, wurden 5°*S-Werte von —1,4 bis +0,1 %o CDT ermittelt.

Die bisherige Zeitreihenmessung im Niederschlag der Station Melpitz/Torgau (Abb. 6.1-1)
kommt bei deutlichem Jahresgang der §**Ssos-Werte und einem gewichteten Jahresmittel von
5,4 £ 1,6 %0 CDT (1o) den Befunden von NRIAGU & COKER (1978) im Siiden Zentralkanadas
sehr viel naher als den Ergebnissen von:

» MAYER (1998), der fiir die gegenwirtige atmospharische S-Deposition nach langem
kontinentalen Transport und ausreichender Durchmischung durchschnittlich 3-4 %o angibt
sowie

e KNIEF (1998), die von 1992 bis 95 ohne jahreszeitlichen Trend zwischen 1,1 und 4,9 %o
variierende &°*Ssos-Monatsmittelwerte und ein gewichtetes Mittel von 3,1%o im
Niederschlag von Bad Lauchstidt (Sachsen-Anhalt) feststellte.



132 Atmospharische und landwirtschaftliche Sulfatquellen

Die *'S-Anreicherung im Niederschlags-SO,> der Wintermonate (mit Ausnahme des
ungewdhnlich warmen Februar 98) ist auf erhohten Hausbrand und gleichzeitigen Riickgang
der biologisch freigesetzten S-Verbindungen zuriickzufithren. Nimmt mit steigenden
Temperaturen im Frithjahr die biologische Aktivitit wieder zu, sinkt der &8°*S zeitlich kaum
verzdgert ab (NRIAGU & COKER 1978). Der aus biologischer Aktivitit stammende S-Anteil
durfte wahrend der vergangenen Jahrzehnte vor der Wende von den Emissionen der
Braunkohleverbrennung vollkommen iiberdeckt worden sein. und die atmospharische NaB-
und Trockendeposition daher die fiir Rauchgas typischen —1...+3 % CDT aufgewiesen haben.
Ahnliche **$/°*S-Verhiltnisse im organischen S-Pool der Bodenzone und des daraus bei der
Mineralisation gebildeten Sulfats bestitigen dies (Kap. 4.4.2).

4 B T R ik
ge Ll g 8MS (% CDT) o s
o7 F e /. De—w 3
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5 1 i = f*
41 e\ T v I W Bt el %
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Abb. 6.1-1: 5°*‘S-Werte (%o CDT) und Sulfatkonzentrationen (mg/) im Niederschlag der
Station Melpitz bei Torgau (wet-only).

Das im gegenwartigen Niederschlag geringkonzentrierte SO, muB durch langsame
Verdampfung des grofiten Wasseranteils im Labor soweit angereichert werden, daB eine
BaSO,-Fillung aus der Losung (ab 2,5 mg BaSQ4/1) fiir die massenspektrometrische Analyse
moglich wird. Da ein NiederschlagsmeBgerat mit 200 cm® Auffangfliche nicht die dazu
notwendige Wassermenge lieferte, wurde auf Niederschlagsproben der ca. 8 km westlich des
Wasserwerkes Torgau-Ost gelegenen Station Melpitz — wo auf 1000 cm?® in der Regel 3-61
pro Monat aufgefangen werden — zuriickgegriffen. Dort ist die SO.*-NaBdeposition seit
Beginn der Messungen 1993 kontinuierlich zuriickgegangen, wihrend die getrennt ermittelte,
schwer quantifizierbare und vom Bewuchs abhingige Trockendeposition — trotz erheblicher
Schwankungen — seit Anfang der 90er Jahre um einen mehr oder weniger konstanten
Wertebereich pendelt (Tab. 6.1-3). Die Trockendepositionsrate wird mittels meteorologischer
Daten und Profildaten der SO,-Konzentration in mehreren Hohen iiber dem Boden nach der
sog. Gradientenmethode berechnet (BRUGGEMANN et al. 1999). Diese Methode ist fiir die
Anwendung auf Gase geeignet, erfaBt jedoch die Aerosolpartikel unzureichend, so daBl auch
hier wieder Minderbefunde moglich sind.
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Tab. 6.1-3: Jahrliche atmosphirische NaB- und Trockendeposition des Schwefels in Melpitz
(ca. 8 km westlich vom UG Torgau-Ost; BRUGGEMANN et al. 1999).

NabBdeposition SO* | Trockendeposition SO,

kg Ssov/ha | g SO.7/m? | kg Ssor/ha | g $O.7/m?
1993 11,14 3.3 442 1,3
1994 9,6 2,9 2,61 0,8
1995 7,55 2.3 113 3.4
1996 5,87 1.8 495 1,5
1997 443 1,3 3,41 1,0

6.2  Schwefeleintrag durch Stallmist und Giille in Torgau-Ost

KNIEF (1998) stellte an Giille und Stallmist unterschiedlicher Herkunft tibereinstimmend 8**S-
Werte von 1,0 £ 0,5 %0 CDT und in damit gediingten Boéden ein Zunahme isotopisch leichten
organischen Schwefels fest.

Dinger tierischer Herkunft spielten schon lange vor der Kunstdiingerherstellung eine wichtige
Rolle in der Landwirtschaft, doch erst mit dem Aufbau von Tierproduktionsanlagen wihrend
der 50er und 60er Jahre — etwa gleichzeitig mit zunehmendem Mineraldiingereinsatz — begann
es den S-Gehalt im Boden und den Sickerwasseraustrag signifikant zu erhdhen. Infolge
intensivster Tierproduktion bis 1991 gelangte ungewdhnlich viel Stallmist, Gulle und Jauche
auf das von der "LPG Pflanzenproduktion Pflickuff" bewirtschaftete Acker- und Griinland im
linkselbischen Einzugsgebiet des Wasserwerkes Torgau-Ost. Die zuletzt 5 =zur LPG
gehorenden Tierproduktionsgenossenschaften muBten ihren organischen Diinger, dessen im
Boden akkumulierten Riickstinde noch immer eine wesentliche S-Quelle darstellen, innerhalb
72 km? landwirtschaftlicher Nutzfliche der LPG entsorgen.

In einer Studie der "B&S Unternehmensberatung & Schulung fiir den lindlichen Raum GmbH"
zur Nutzungsinderung der landwirtschaftlichen Flichen im Altkreis Torgau (364,6 km®, ohne
Oschatz) wird die 1993 angefallene Menge organischen Diingers mit

¢ 140000 m* Giille (=3,8 m’/ha bzw. 0,38 kg/m?) , vorwiegend aus der Rinderzucht und
e 440000 m® Festmist (=12,1 t/ha bzw. 1,21 kg/m®) von Rindern, Schweinen und Schafen

angegeben, wobei die Dichte von Giille ca. 1 g/em® bzw 1 t/m® und die von Mist etwa 0,9 t/m’
betrigt. Da sich letzterer bei der Lagerung verdichtet, gehen JAHNICHEN & VAATZ (1996) in
beiden Fillen davon aus, daB 1 m’ im Durchschnitt 1 t entspricht.

Aus der Viehbestandsentwicklung (ohne Gefliigel) kann auf Grundlage der Zahlen der B&S
von 1993 die 1968 und 1989 angefallene Menge organischen Diingers mit einem relativen
Fehler < 10 % berechnet werden (Tab. 6.2-1), wobei von zeitlich konstanter Haltungsart und
Altersverteilung der Tiere ausgegangen wird. Ahnliche Resultate ergeben sich aus der
Multiplikation der ublicherweise anfallenden Giille- und Stallmistmenge je Tier mit der
Tierdichte pro Hektar. Da die Viehbestandsdichte im Altkreis fast ebenso hoch wie in der LPG
Pfliickuff war — weil sich Bewirtschaftung und Tierhaltung tber die Flache der LPG hinaus
dhnlich fortsetzten — war die im Einzugsgebiet des WW Torgau-Ost angefallene Giille- und
Stallmistmenge je Hektar landwirtschafilicher Nutzfliche nicht wesentlich héher als im



134 Atmosphdrische und landwirtschaftliche Sulfatquellen

Landkreis. Auch seit der Wende hat sich der Viehbestand im Einzugsgebiet dhnlich wie im
restlichen Altkreis entwickelt.

Da Giille und Stallmist 0,3-0,35 Gew.-%o S enthalten (FINCK 1982), entsprach der jahrliche
Einsatz von bis zu 5 kg/m” — dieselbe Zahl geben JAHNICHEN & VAATZ (1996) als zulassige
Obergrenze fiir Diinger tierischer Herkunft an — einem Input von bis zu 1,8 g $/m® bzw. 5,3
g SO /m’.

Tab. 6.2-1: Viehbestandsdichte und niherungsweise daraus berechneter jahrlicher Austrag
organischen Diingers und Schwefels je Einheit landwirtschaftlicher Nutzfliche (LN) im
Einzugsgebiet des WW Torgau-Ost (METSCHIES 1996) und im Altkreis Torgau
(Landwirtschaftsamt Mockrehna). Ausgangsbasis ist die 1993 angefallene Giille- und
Stallmistmenge pro Tier (B&S 1993).

Torgau-Ost Rinder | Schweine ! Schafe |org. Diinger Schwefeldeposition
Stiick je km® LN (ke/m’LN) | (g S/m’LN) (g SO/m’LN)
1968 81 136 23 24+02 0,8+0,2 2404
1989 118 317 75 45+05 1,4+03 43+0,8
1993 51 109 2 16+02 : 0501 1,6 £0.3
Altkreis Torgau i
1989 131 216 53 40x04 1,3+0,2 3,9+07
1994 54 86 4] 18+02 0.6+0,1 1,7+0,3
1997 49 39 37 P 1,5+0.2 05+0,1 1,4+03

Bis zum Beginn der Trinkwasserforderung im Zeitraum 1985-87 wurde der organische Diinger
relativ gleichmiBig Gber das landwirtschaftliche Areal des Einzugsgebietes verteilt. Erst dann
traten in den Schutzgebieten Bewirtschaftungsauflagen in Kraft, die sich seit Anfang der 90er
Jahre nach den strengeren bundesdeutschen Richtlinien zum Trinkwasserschutz richten und
seither auch genauer iuberwacht werden. Dies hat die seit der Wende ohnehin stark
zuriickgegangene Giille- und Stallmistdiingung in Schutzzone III, nahe der Fassungen, noch
weiter vermindert. Infolge der Privatisierungen vieler Betriebe sind die Diingemittel-Austrige
noch flachenspezifischer geworden.

6.3  Eintrag und schwefelisotopische Signatur sulfathaltiger Mineraldiinger

Neben atmosphirischer Deposition und Tierdung haben SO,*-haltige Mineraldiinger einen
wesentlichen Anteil an dem von der Gelandeoberfliche ins GW eingetragenen SO,*". Um deren
EinfluB abschitzen zu kénnen, miissen zunichst die im Einzugsgebiet der Brunnen und GW-
MeBstellen verwendeten Diingersorten ermittelt und quantifiziert sowie an noch verfugbaren
Proben nach vollstindiger Extraktion und Fallung des darin enhaltenen Sulfats dessen &*‘S
bestimmt werden. Die in Frage kommenden Mineraldinger enthalten den Schwefel stets als
8042'-Vérbindungen, die nach Auflésung pflanzenverfiigbar sind. Die Anwendung SO, -
haltiger Mineraldiinger dient nicht etwa der Behebung moglicher S-Defizite bei Anbau
anspruchsvollerer Kulturen — denn schlieBlich lieferte allein die atmospharische Immission ein
Uberangebot — sondern ist ein hiufig unvermeidlicher Nebenbestandteil, wenn die dem Boden
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entzogenen Hauptnihrstoffe Stickstoff (IN), Phosphor (P), Kalium (K) — bzw. deren Oxide —
und verschiedene Spurenelemente wieder zugefiihrt werden sollen.

Die Beschaffenheitsinderung neugebildeter Grundwisser durch Mineraldiinger begann im
wesentlichen ab Ende der 50er Jahre. In den vorangegangenen Jahrzehnten wurden die noch
sehr teuren Mineraldiinger in geringen Mengen ausgebracht, so daB es selten zu groBflachigen
Nihrstoffiibersittigungen und stirkeren Sickerwasseraustrigen kam. Nachdem im Gebiet der
ehemaligen DDR in den 50er Jahren wieder der Nihrstoffverbrauch der Vorkriegsjahre erreicht
war, stieg der Diingemitteleinsatz in der Landwirtschaft bis in die 70er Jahre erheblich an. Ab
Mitte der 70er Jahre ging der P- und K-Verbrauch etwas zuriick.

Tab. 6.3-1: Handelsdiingerverbrauch gemaB der Statistischen Jahrbiichern der DDR (RUNGE
1991).

N | P | K [ ZINK
Wirtschaftsjahr g Reinnihrstoff je m* LN
1938/39 3,28 1,19 4,04 8,51
1949/50 2,78 0,62 4,24 7.64
1954/55 3,16 0,87 5,12 9,15
1959/60 3,80 1,43 6,83 12,06
1964/65 6,24 2.30 7,11 15.65
1969/70 7.87 2,85 8,45 19,17
1974/75 10,40 3,12 9,40 22,92
1979/80 12,64 2,83 7,01 22.47
1984/85 11,86 2,24 726 21.35
1988/89 13,03 2,65 8,02 23,70

Gegeniilber der BRD und anderen europdischen Staaten zeichnete sich das
Diingemittelsortiment der DDR durch Bevorzugung von Einndhrstoffdingemitteln und nur
sehr seltenen Gebrauch von Mehmihrstoffdiingern (NPK-Diingern) aus. Das Sortiment SO~
haltiger Mineraldiinger beschrankte sich im UG im wesentlichen auf Ammonsulfat und
Superphosphat (Tab. 6.3-2). Kalidiinger spielten wie heute nur eine untergeordnete Rolle.

Seit der Wende setzen einige Landwirte aus dem mittlerweile breit geficherten und stindig
wechselnden Sortiment S-haltiger Mineraldiinger, iiber das die Broschiire von JAHNICHEN &
VAATZ (1996) eine gute Ubersicht gibt, vor allem Ammonsulfatsalpeter, Novaphos und
Bittersalz zunehmend ein. Zunehmende Bedeutung gewinnen ebenfalls einige grob granulierte
und daher leicht zu streuende NPK-Diinger, die alle fiir die Pflanzen notwendigen Nihrstoffe
enthalten. Dazu gehéren

e "AmSupKa 5-10-16 (12)", das entsprechend der Bezeichnung 5 % Gesamtstickstoff (als
Ammonium-N), 10 % P,0s (als Phosphat), 16 % K;0 und 12 % Gesamtschwefel enthilt,
und

e "NPK 20-8-8+3" mit 20 % Gesamtstickstoff, jeweils 8 % P,0s und K;O sowie 3 %

Gesamtschwefel (Tab. 6.3-7).

Infolge des breiteren Angebots geht der S-Eintrag durch Mineraldiinger, insbesondere
(NH4)2SOq, langsam zuriick. Doch haben die Veranderungen der 90er Jahre, selbst nahe des
GW-Spiegels, noch keinen wesentlichen Einflul3 auf die GW-Beschaffenheit.
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Tab. 6.3-2: Ubersicht iiber die im UG verwendeten schwefelhaltigen Einnshrstoffdiingemittel
(s. auch FINCK 1982, 134-140; RUNGE 1991).

Bezeichnungen | Formel [ Herstellung | Eigenschaften und Bemerkungen
N-Diinger
Ammonsulfat, (NH,)2S04 Sittigerverfahren, vor der weibes, nadelformiges Salz,
Schwefelsaures Wende auch Gipsverfahren wasserlaslich, physiologisch
Ammoniak (24 % S) sauer, erster synthetischer N-
Diinger
Ammonsulfatsalpeter, i NH;NO;-(NH,),S Mischung der Komponenten braun gefirbte Kémer,
frither "Leunasalpeter" Oy (Doppelsalz) wasserldslich, physiologisch sauer
(15%8)
P-Diinger
Superphosphat 50% CaS04 + AufschluB von Rohphosphat mit bis zur Wende pulverformig,
(12%8) 30% Ca(H,PO.), + H.S0, > 90 % wasserldslich, Rest in
Nebengemengteile Ammoncitrat 18slich;
physiologisch sauer
Novaphos (8 % S) Ca(H:PO.), + Teilaufschlulb von Rohphosphat ; grau, granuliert; Gemisch aus Ca-
Cas(PO.)» mit H.SO, i phosphaten mit CaSO.
K-Diinger
Kalirohsalz, Kainit Hauptbestandteile: Rohsalz des Zechsteins
(ca. 9,5%S) KCl, NaCl, (iiberwiegend Werra-Serie),
MgSO, wasserldslich
K40/50 (4 % S) vorwiegend KCI KCl-Anreicherung weill, wasserldslich
Kamex (4-4,5 % S) KCl, MgSO, ! KCi-Anreicherung weily, wasserlgslich

Aus dem Reinnghrstoffverbrauch pro Hektar landwirtschaftlicher Nutzfliche (Tab. 6.3-1) und
dem Anteil der SO,”-haltigen N-, P- und K-Diinger am jeweiligen Reinndhrstoff wurde die
ausgebrachte Diingermenge und der aus dem jeweiligen S-Gehalt resultierende
durchschnittliche SO,*-Eintrag pro Quadratmeter landwirtschaftlicher Nutzfliche der DDR
wihrend der vergangenen Jahrzehnte berechnet (Tab. 6.3-3). Die statistischen Zahlen belegen,
dafl etwa die Hifte des mineralischen Sulfats durch (NH,),SO; und iiber ein Drittel durch
Superphosphat eingetragen wurde (Tab. 6.3-4).



Tab. 6.3-3; S-Gehalt (% S) und Anteil SO,” -haltiger Mineraldiinger (MD) am jeweiligen Gesamt-Reinnéhrstoffverbrauch (% N,, P, oder K;; RUNGE
1991) sowie aus Statististischen Jahrbiichern der DDR abgeleitete Mineraldiinger- und SO,*-Menge pro Quadratmeter landwirtschafilicher

Nutzfliche der DDR.
Ammonsulfat Superphosphat Kalirohsalz (Kainit) K 40/50 (Kaliumchlorid) | Mg-haltige Kalidiinger "
24%S 12% S 9,5%S 4%S iiber 4 % S
% N, |g MD/m’|g SOJ/m’| % P, |g MD/m’[g SOJ/m’| % K, [g MD/m’[g SO/m’| %K, |g MD/m’[g SO4/m’| % K; [g MD/m’[g SOJ/m’

1950| 495 6,5 47 | 935 13 26 | 145 5,1 1,5 | 808 86 1,0 04 0,06 0
60 | 284 5,1 17 | 425 85 3,0 27 1,6 04 | 604 103 12 | 296 12 1,3

70 [ 329 122 89 | 525 188 6,6 12 086 02 | 301 64 08 | 429 113 1,6

75 | 24 1.8 86 | 53.5 21,0 7.4 2,9 23 06 | 11,4 27 03 | 275 78 1.0
80 | 22 13,1 95 | 568 202 71 6,8 4,0 1,1 263 4,6 0,6 42 8.9 11

85 [ 211 118 86 | 597 168 59 5.6 3.4 10 | 233 42 0,5 | 381 83 10

86 | 22,5 132 9.6 67 206 73 53 3.4 1,0 [ 17,7 34 04 | 375 86 N
87| 208 122 89 | 67,5 20,7 73 5,6 3,6 1,0 | 210 40 0,5 | 389 89 1,1
88 | 222 136 99 | 692 23, 81 5,7 3R 1,1 168 3.4 04 | 378 9,1 1,1

89 [ 245 15,1 11,0 | 706 23,5 8,3 6,5 43 12 | 202 40 05 | 392 95 1,2

1) Mg-haltige Kalidiinger beinhaltct vorwicgend Mg-Kali mit 5-6 % S und Reformkali (< 10 %) mit ca. 13-14 % S. Beide wurden 1970 von Kamex mit 4-4,5 % S
abgelost.
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Tab. 6.3-4: Prozentualer Anteil der SO,*-haltigen Mineraldinger am landwirtschaftlichen
Gesamteintrag anorganischen Sulfats (g/m®) bis zum Ende der Planwirtschaft.

S0, (NH.).S0, Super- Kalirohsalz | K 40/50 Mg-haltige

Jahr (g/m?) (%) phosphat (%) (%) (%) Kalidiinger (%)
1950 9,8 48 26 15 10 0

60 9,7 38 31 5 13 13

70 18,1 49 37 1 4 9

75 17,9 48 41 4 2 5

80 19,5 49 37 6 3 6

85 17.1 50 35 6 3 6

86 19,3 50 38 5 2 6

87 18,8 47 39 5 3 6

88 20,7 48 39 5 2 6

89 22,2 49 37 6 2 5

Da die sandigen Braunerden des Torgauer Umlandes zu den weitverbreitetsten Bodentypen
zwischen Mecklenburg-Vorpommern und Sachsen gehéren und die DDR mdglichst
gleichmaBige administrative Diingerzuteilungen angestrebte, ist im Einzugsgebiet der
Trinkwasserforderbrunnen ein #hnlicher Diingemittelverbrauch wie nach den Statististischen
Jahrbiichern zu erwarten. Befragungen vor Ort bestitigen dies in den meisten Fillen. Die
teilweise unterschiedliche Diingung zwischen den holozénen Boden der Aue und den noch
sandigeren pleistozdnen Boden der Haupterrasse und westlich anschlieBenden Flachen hatte
keine wesentlich voneinander abweichenden S-Eintrige zur Folge.

6.3.1 Stickstoffdiinger

Nach 1945 hing die Stickstoff-Diingemittelproduktion der DDR im wesentlichen von der
Ammoniak-Produktion in Leuna ab. Dagegen spielten die geringen Kapazititen an
Kalkstickstoff aus Piesteritz und Ammonsulfat aus Kokereigasen bei der landwirtschaftlichen
N-Versorgung kaum eine Rolle. Das als Abfallprodukt in Leuna anfallende und anschlieBend
tiber ein Netz agrochemischer Zentren (ACZ) zugeteilte Ammonsulfat diente nicht der
Deckung des S-Bedarfs (zur Erhaltung der EiweiBqualitit der Pflanzen), sondern der N-
Zufuhr. Der einzige N-Diinger, durch den nennenswerte SO.”-Mengen auf die
landwirtschaftlichen Flichen der DDR gelangte, fand wegen seiner unginstigen
anwendungstechnischen Eigenschaften nur im Inland Verwendung.

Der im Vergleich zum Diingemittelsortiment der Altbundeslinder ungewdhnlich hohe
(NH,).SO4-Anteil von ca, % des N-Diingeraufkommens der DDR war keineswegs im Sinne
der Landwirtschaft, die die damit verbundene Versauerung der carbonatfreien Béden im UG
nur unzureichend durch Kalkstreuung iiber die Acker kompensieren konnte. Da die auf
granulierte Diingemittel ausgelegten Streuer beim Ausbringen des feinkristallinen, fast
staubfeinen Salzes nicht annihernd die projektierten Streubreiten erreichten, wurde es
ungleichmaBig iiber die Acker verteilt, so daBl die Aufnahmekapazitit der Boden beziiglich des
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Stickstoffs und mehr noch des Schwefels stellenweise iiberschritten wurde und der Austrag ins
GW erfolgte. Aufgrund der geringen Streubreite findet der (NH.).SO,-Einsatz vorwiegend zu
Beginn der Vegetationsperiode statt, wihrend es zur 2. Stickstoffgabe im Sommer -
insbesondere bei Getreideanbau — nicht eingesetzt wird.

Die Anfang der 70er Jahre einsetzende Produktion von Kalkammonsalpeter in Schwedt und
von Harnstoff in Piesteritz, die Schwefel nur in Spuren enthalten, erlaubte die Einstellung der
N-Diingerimporte. Da aber diese und andere hochwertige N-Diinger vorwiegend zur
Devisenbeschaffung exportiert wurden und somit der heimischen Landwirtschaft nur begrenzt
zur Verfligung standen, sank der (NH.),SO.-Anteil lediglich von etwa } auf knapp }; des
Gesamtstickstoffverbrauchs. Dennoch stieg die absolute (NH4),SOs-Menge bis in die 80er
Jahre leicht an, da der N-Verbrauch um ca. 60 % zunahm und noch immer nicht den Bedarf der
Landwirtschaft decken konnte (Tab. 6.3-1 & -3).

Landwirtschaftlich eingesetzte Ammonsulfatmenge

Da weder in behordlichen noch privaten Archiven schriftliche Aufzeichnungen tiber den
Mineraldiingerverbrauch im Kreis Torgau wihrend der vergangenen Jahrzehnte vorliegen,
wurde auf Aussagen ehemaliger Verantwortlicher des ACZ Belgern und der LPG Pfliickuff
zurickgegriffen. Daraus geht hervor, dall der Gesamtstickstoffverbrauch im UG wihrend der
80er Jahre ungefahr dem statistischen Mittel (Tab. 6.3-1) entsprach, (INH,),SO; mit 35-40 %
des eingesetzten Gesamtstickstoffs jedoch einen weit iberdurchschnittlichen Anteil daran hatte.
Daher gelangte auf die landwirtschaftlichen Nutzflichen um Torgau fast doppelt soviel
(NH,;).SO; wie im landesweiten Durchschnitt (Tab. 6.3-3 & -5).

Tab. 6.3-5: Stickstoff-Einsatz wihrend der 80er Jahre in Abhdngigkeit von Anbaufriichten.
Der (INH;)SOs-Anteil von etwa 35-40 % des Gesamtstickstoffs ist seit wenigen Jahren
ricklaufig (W. TINTER, miindl. Mitt.).

Gesamtstickstoff (NH.),80.
Anbaufrucht (z N/m’.a) (g MD/m’a) i (g SOs/m%a)
Getreide 12-14 20-26 14-19
Mais, Kartoffeln 15-17 25-32 18-23
Riiben 18-20 30-38 22-27

Kartoffeln wurden bevorzugt auf den Sandbdden der Hauptterrasse und westlich davon
angebaut, wihrend in der Elbaue der Getreideanteil uberproportional hoch war. Im
Durchschnitt reifiten Hackfriichte+Futterpflanzen und Getreide auf jeweils der Hilfte der
Ackerflichen im Altkreis Torgau heran (Tab. 6.3-6). Seit Mitte der 90er Jahre nimmt Getreide
70-80 % der Ackerflichen ein, wodurch der N-Bedarf etwas abnahm. Das heute ca. 10 % der
Torgauer Ackerflichen einnehmende Raps, dessen N-Bedarf zwischen dem von Getreide und
Kartoffeln liegt und betréichtliche S-Mengen an EiweiBmolekiile bindet, wurde vor der Wende
nur in der nérdlichen DDR angebaut.
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Tab. 6.3-6: Flachennutzung im linkselbischen Einzugsgebiet (70,3 km?) des Wasserwerkes
Torgau-Ost und prozentualer Anteil der Hauptfruchtarten an der ackerbaulichen Nutzfliche im
Einzugsgebiet (HGN 1975, B&S 1993, METSCHIES 1996, Landwirtschaftsamt Mockrehna).

1968 | 1989 | 1993
Fliche (km®
Wald 28,4 28,4 28,4
Griinland 10,1 7.5 8,4
Ackerland 31,8 34,4 33,5
Anteil an Ackerland (%)
Getreide (incl. Olfriichte) 49 51 55
Kartoffeln 18 13 0,5
Zuckerriben 7 6 45
Feldfutter (Mais, Feldgras, Klee, Luzerne) 26 25 27
Feldgemiise 0 : 5 0
Stillegung 0 i 0 13

Aus den Befragungen und noch existierenden landwirtschaftlichen Daten ergibt sich schlief3lich
eine mittlere jahrliche Applikation von ca. 26 + 4 g (NH,),SO4/m” bzw. 19 +3 g S0.*/m? auf
die landwirtschaftlichen Nutzflichen Torgaus wihrend der 80er Jahre (Tab. 6.4-1). Zum
Vergleich gehen aus den Statistischen Jahrbichern fiir den gleichen Zeitraum ca.
13 1,2 g (NH.),804/m? bzw. 9,5 + 1 g SO,*/m* als Landesdurchschnitt hervor (Tab. 6.3-3).
Bei Annahme gleicher Verhéltnisse zwischen dem lokalen und dem seit Mitte der 60er Jahre
nur gering angestiegen landesdurchschnittlichen (NH4),SO4-Verbrauch erhilt man fiir 1968
einen SO,*-Eintrag von 15 + 4 g/m” und fiir 1950 von 9 + 5 g/m®. Fehlende Angaben iiber die
(NH.,),SO,-Applikation wihrend der 50er und 60er Jahre im UG erhéhen den moglichen
Fehler.

Aufgrund des Festhaltens der Landwirte an Gewohnheiten und des Umstandes, daB kein
kostengiinstigerer N-Diinger auf dem Markt existiert, geht der (NH,);SO4-Verbrauch seit der
Wende nur langsam zuriick. Trotz Feinkornigkeit und volliger Wasserldslichkeit wirkt das Salz
nachhaltiger als andere N-Diinger, da es wenig hygroskopisch ist und sich daher
vergleichsweise langsam 16st und zudem NH," im Boden sorbiert und erst nach mikrobieller
Nitrifikation von den Pflanzen als NOs™ aufgenommen werden kann.

Seit Mitte der 90er Jahre nehmen in der BASF Ludwigshafen hergestelltes
Ammonsulfatsalpeter und S-freie Mehrnahrstoffdinger immer haufiger dessen Stelle ein, was
die Abschitzung aktueller SOf'-Eintr:’ige erschwert. Zwar wurde auch in der DDR unter dem
Namen "Leunasalpeter” bekanntes Ammonsulfatsalpeter hergestellt, doch war dieses bis zur
Einstellung der Produktion Mitte der 70er Jahre von untergeordneter Bedeutung

Rohstoffbasis und **S/S-Verhiltnis des Ammonsulfats
Das in Leuna synthetisierte NH; wurde nach dem sog. Gips- bzw. Leunaverfahren
hauptsichlich in Form von Ammoncarbonat mit Anhydrit (CaSO4) zu Ammonsulfat umgesetzt
(RUNGE 1991, 56; FINCK 1979, 37).

2NH; + CO,;+H,0 — (NHy).CO;

(NH,),CO; + CaS0; — (NH,);S0, + CaCO;
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Das fiir die groBtechnische Umsetzung verwendete CaSO, wurde im Zechstein (Werra-
Anhydrit) des Sudharzes bei Niedersachswerfen abgebaut. Eine von dort stammende
reprisentative Gesteinsprobe ergab nach Auflésung und Umfillung als BaSO; einen 8*‘S-Wert
von 11,3 %o CDT, vergleichbar dem Durchschnitt des Zechsteinsulfats. Daher weist ein nach
dem Gipsverfahren hergestellter, in Calcitpulver eingebundener (NH,),SO;-Rest von 1988
ebenfalls 11,3 %0 CDT und (NH,),SO; von 1938, als das Gipsverfahren noch die einzige
Herstellungsmethode darstellte, 10,9 % CDT auf (Tab. 6.3-7).

In die Produktion wurde seit 1960 die gleichzeitig in der Caprolactamherstellung anfallende
Ammonsulfatlauge, die nach dem sog. Sattigerverfahren durch Einleiten von Ammoniak in
Schwefelsdure hergestellt wird, zugemischt.

2 NHs 2 HzSOq — (NI“L):SO;:

Das zur H,SO,-Herstellung verwendete SO, ensteht technisch durch:
- Schwefelverbrennung §S+0; — SO, oder
—~ "Abrosten" sulfidischer Erze an der Luft 4FeS;+110; — 2Fe0;+8 S0,

Nach der SO,-Oxidation mit Luft-O, zu SO; im "Kontaktverfahren" kann dieses mit H:O zu
H,SO; umgesetzt werden (RIEDEL 1990; 414, 459).

H,SO, weist aufgrund =zeitlich variierender S-Anteile unterschiedlicher Herkunft keine
einheitliche Signatur auf] ist jedoch ebenso wie das daraus hergestellte (INH4),SO; in der Regel
isotopisch  deutlich leichter als Zechstein-SO,>. Bis 1980 war der aus der
Caprolactamherstellung stammende (NH;).SOs-Anteil noch so gering, daB das der
Landwirtschaft zugeteilte (NH,),SO, isotopisch nur wenig leichter als das Zechstein-SO,*
gewesen sein dirfte. Dieser Anteil nahm im Laufe der 80er Jahre kontinuierlich zu und
verdrangte 1991 schlieBlich das sehr feine, nadligere (NH,),SO;-Salz des Gipsverfahrens
vollstandig. Daraus erklart sich die 5°‘S-Abnahme auf 8,9 %0 CDT in 1985 hergestelltem
(NH.),SO. sowie auf 2,8 und —0,8 % CDT in ausschlieBlich nach dem Sittigerverfahren
hergestellten, ebenfalls stets reinweillem (NH,).SO; von 1996 und 1997.

6.3.2 Phosphatdiinger

Im UG wurde ebenso wie in der gesamten DDR wihrend der 80er Jahre etwa % des
mineralischen Phosphors als Superphosphat mit knapp 12 % S ausgetragen. Es ist der einzige
P-Diinger durch den signifikante SO..Z'-Mengen ins UG gelangten. Andere verwendete P-
Diinger (Alkalisinter- und Thomasphosphat) enthalten Schwefel nur in Spuren.

Da Phosphat fast vollstandig im Boden gebunden und daher kaum mit dem Sickerwasser
ausgespilt wird, gelangt Superphosphat nur alle 3 Jahre durch Vorratsdiingung in
entsprechend groBen Mengen auf die Felder. Obwohl das im Superphosphat enthaltene SO
von den Pflanzen gut aufgenommen werden kann, diirfte es durch den plétzlichen Einsatz
groBer Mengen groftenteils mit dem Sickerwasser ausgespiilt werden, noch bevor es in den
organischen S-Pool eingehen kann. Bis zur Wende wurde der Diinger nur pulverformig
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angeboten, was — dhnlich wie bei (NH,),SO, — zu ungleichméBiger Verteilung tber die Felder
fiihrte und daher die SO4*-Ausspiilung aus dem Boden zusitzlich begiinstigte.

Nach iibereinstimmenden Aussagen verschiedener Verantwortlicher betrug die wiahrend der
80er Jahre ausgebrachte Superphosphatmenge auf den pleistozédnen Sandboden westlich der
Elbaue ca. 15-16 g/m*a (= 5,4 + 0,2 g SO,>/m®) und auf den holozinen Auebdden ca. 18-
20 g/m*a (= 6,7 + 0,4 g SO4*/m®). Somit entsprach der Einsatz auf den Auebbden etwa den
aus den Statistischen Jahrbiichern hergeleiteten Mengen in Tab. 6.3-3. Sowohl im UG als auch
im Landesdurchschnitt war der Verbrauch in den 70er Jahren dhnlich, in den 60er Jahren nur
etwa halb so hoch.

Zur Superphosphatherstellung wird schwerlosliches Rohphosphat mit halbkonzentrierter
Schwefelsiure versetzt, wodurch sich zunichst freie Phosphorsdure bildet, die dann mit
Rohphosphat zu Calciumdihydrogenphosphat reagiert. Der vollstindige Aufschiufl erfordert
einige Tage und dient der Verbesserung der Wasserldslichkeit und damit der
Pilanzenverfugbarkeit. Als Nebenprodukt entsteht schwerlésliches Anhydrit, welches zu
50 Gew.-% in das Gemisch mit leichtloslichem Ca(H,PO.); und nicht umgesetzten
Riickstanden eingeht, aus denen sich das Superphosphat zusammensetzt.

Caz(POs4); + HySOs —  Ca(HaPOy), (30 %) + CaSOy (50 %)

Superphosphat wirkt auf den Boden schwicher versauernd als Ammonsulfat. Das Ca ist in
Form eines sauren Salzes gebunden und daher basisch unwirksam. Im Rohphosphat
enthaltenes, die Diingerloslichkeit beeintrichtigendes Fluor wird als HF abgetrennt. Die
Superphosphatherstellung verbraucht nach MULLER (1985) ca. 609% der H,SO4-
Welterzeugung.

Die verschiedenartigste Herkunft des in H,SO, enthaltenen Schwefels macht es unméglich,
dem daraus erzeugten Superphosphat eine typische Signatur zuzuordnen. Die **S/’S-
Verhéltnisse in dem nach dem Sittigerverfahren hergestellten Ammonsulfat der 90er Jahre
entsprechen am Ehesten dem erwarteten Durchschnitt. Eine etwa aus der Mitte der 80er Jahre
stammende Probe, die das ACZ Belgern aus Coswig bezog, ist mit 8,3 %o CDT isotopisch
deutlich schwerer als erwartet. Vermutlich weist Superphosphat anderer Jahrgénge oder aus
anderen Produktionsanlagen geringere &°*S-Durchschnittswerte auf. Superphosphat wird seit
wenigen Jahren zunehmend durch nahezu S-freies Triple-Superphosphat ersetzt.

Teilaufgeschiossene Phosphate (Novaphos, Carolonphosphat) erhélt man mit geringer HoSO4-
Menge, wobei vor allem die Feinfraktion der Rohphosphate aufgeschlossen wird, wihrend
grobere Partikel nicht oder nur teilweise verdndert werden. Daraus gehen aus mehreren
Komponenten unterschiedlicher P-Wirkung bestehende Duinger hervor (FINCK 1979, 63), die
ebenso wie schwach gipshaltiges phosphatisches Thomasmehl der Kali & Salz GmbH Kassel
erst seit wenigen Jahren erhiltlich sind und bisher nur vereinzelt auf wenigen Flichen zum

Einsatz kamen.
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6.3.3 Kaliumdiinger

Kalirohsalze werden nach Vermahlung entweder direkt als Kainit gehandelt oder die Na- und
Mg-Chloride abgetrennt, um von den K-Mineralen Sylvin (KCl), Carnallit (KCl-MgCl.-6H,0)
und Kainit (KCl-MgS04.3H-0) vor allem KCI und teilweise MgSQj als Diinger zu verwenden.
Bei den Ldsungs-, Filtrations- und Kristallisationsprozessen zur K- und Mg-Anreicherung
macht man sich die Laslichkeitsunterschiede der Rohsalzbestandteile bei verschiedenen
Temperaturen zunutze. Die so angereicherten Kaliumchloride K40 bzw. K50 enthalten ca.
4%S.

Ende der 50er Jahre wurden bis dahin verwendete, niedrigprozentige Kalidinger und Rohsalze
durch folgende Mg-haltige Kalidiinger ersetzt (RUNGE 1991):

o Mg-Kali mit 14-16 % MgSO, und 6 % CaSO,, d.h. 14-17 % SO,*, das den iiberwiegenden
Teil der Mg-haltigen Kalisalze ausmachte und

 Reformkali mit 26-28 % MgSOs, 24-26 % K50, und 8 % CaSO,, d.h. 40-42 % SO.*, das
einen Anteil von nur wenigen Prozent am Gesamtverbrauch Mg-haltiger Kalidiinger hatte.

Mit der Applikation beider Diinger, die gemeinsam durchschnittlich ca. 18 % SO.*" enthielten,
gelangten wihrend der 60er Jahre jihrlich 1,3-1,6 g SO, auf die landwirtschaftlichen Flachen
der DDR. Deren Produktion wurde um 1970 zugunsten des Kalidiingesalzes Kamex mit ca.
33 %K, 2,4 % Mg und 12-14 % SO.* eingestellt.

Obwohl die pleistozanen Sandbdden westlich der Aue typische Mg-Mangelstandorte sind, war
keine Mg-Zufuhr durch Einsatz Mg-haltiger Kalidinger notwendig, da die zur Kalkdiingung
verwendeten dolomitischen Kalke der StaBfurtserie des Zechsteins aus dem Kalksteinbruch
Ostrau (ca. 14 km siidwestlich von Riesa) bereits den Bedarf deckten. Daher wurden Kamex
und die bis 1970 hergestellten Reform- und Mg-Kalidiinger im UG relativ selten eingesetzt.

Kalisulfat nahm in der DDR und bis heute wegen unverhéltnismiBig teurer Herstellung durch
Umsetzung von KCl mit Kieserit und Abtrennung des entstehenden MgCl, weniger als 1 % des
Kalidiingerverbrauchs ein. Die K;SO4-Diingung blieb empfindlichen Kulturen vorbehalten, die
im UG nicht angebaut wurden.

2KCl+MgS0: — K,S0;+ MgCl

Der geringe S-Eintrag durch K-Dinger in der DDR (Tab. 6.3-4) sank im UG durch den
Einsatz von bis zu 5 kg/m%a Giille und Stallmist aus nahegelegenen Tierproduktionsstitten
(Tab. 6.2-1) unter den Durchschnitt ab, da der organische Diinger die Béden hauptsichlich mit
N und K versorgt und infolgedessen besonders den K-Bedarf reduzierte.

Die Deckung evt. verbleibender K-Defizite erfolgte hauptsichlich durch hochangereichertes
K60, das im Gegensatz zu K40/50 nahezu SO.*-frei ist. K60 hatte somit in der Region einen
hoheren Anteil als im Landesdurchschnitt, wo es wihrend der 70er und 80er Jahre, von Jahr zu
Jahr schwankend, zwischen 15 und 45 % des Kalidungerverbrauchs der DDR einnahm (RUNGE
1991).

Die eingesetzten Gesamtkaliummengen (K,) betrugen etwa 6 g K/m’.a in der Elbaue und etwa
5 g K/m%.a in den noch sandigeren Béden westlich der Aue (TINTER, miindl. Mitt), so daB
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etwa ¥ weniger K, als im Landesdurchschnitt verbraucht wurde (Tab. 6.3-1). Legt man gleiche
Anteile von Kalirohsalz und K40/50 an K, wie in Tab. 6.3-4 zugrunde, was angesichts des
tiberdurchschnittlichen K60-Anteils im UG eher einem oberen Grenzwert entspricht, so ergibt
sich ein jahrlicher SO4*-Eintrag von nur etwa 0,7-0,9 g SO¢/m” durch Kalirohsalz und 0,3-
0,4 g SO/m* durch K40/50 wahrend der vergangenen Jahrzehnte.

Seit der Wende haben sich die ausgebrachten K-Mengen kaum verindert, doch wird nicht
mehr Vorratsdiingung (alle 3 Jahre mit entsprechend 3-facher Menge) betrieben, sondern
jihrlich gediingt. Die Bedeutung des K60 hat bei den meisten Landwirten und
Agrargenossenschafien weiterhin zugenommen.

Da Kalirohsalze aus der Zechstein-Beckenfazies in den groBen Abbaugebieten Werra, Siidharz
und Halle-Magdeburg, durch die die DDR zu den weltweit bedeutendsten Kaliproduzenten und
-exporteuren wurde, als Rohstoffbasis der verschiedenen Kalidiinger dienen, sind darin §**Ssos-
Werte von meist 10-12 %0 CDT zu erwarten (NIELSEN et al. 1991). Gleiches gilt fiir die seit
der Wende teilweise aus Hessen und Niedersachsen stammenden Kalidiinger, deren
Rohstoffquelle ebenfalls das Zechsteinsalinar ist. Die Ergebnisse zwischen 9 und 10 %0 CDT
liegen noch im Rahmen der im Zechstein tiblichen Isotopenverhéltnisse, konnten z.T. aber auch
auf schwache Isotopenfraktionierungen beim Herstellungsproze3 zurickzufiihren sein (Tab.
6.3-7).

Tab. 6.3-7: 5°*S-Werte der wichtigsten schwefelhaltigen Diingemittel.

Diingemitte! und Herstellungsjahr 5Sem
(£ 0.2 %o CDT)
Gulle+Stallmist (KNIEF 1998, 65)| 1,0 £0.,5 %o
Niedersachswerfener Werra-Anhydrit (CaSOs) 11,3
(NH.1).SO, aus Gipsverfahren, 1938 10,9
(NH.,),S0;-Anteil aus Gipsverfahren, 1988 11,3
(NH.).S0,, 1983 8.9
(NH.),S0; aus Sattigerverfahren, 1996 2.8
(NH.).S0; aus Sattigerverfahren, 1997 -08
Superphosphat, 80er Jahre 8.3
Kalirohsalz (Kainit), 80er Jahre 9.3
Kamex (K-angereichert), 1996 9.8
K 40/50 (K-angereichert), 1996 9.8
AmSupKa 5-10-16 (12), 1996 42
NPK 20-8-8+3, 1996 9.1

*) Im Untersuchungsgebiet bislang kaum von Bedeutung.
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6.4  Zusammenfassung der Schwefeleintriige auf den landwirtschaftlichen
Nutzflichen

Mittels der aus verschiedenen Quellen stammenden S- bzw. 5042'-Depositionen (m;) und deren
jeweiligen schwefelisotopischen Signatur (&;) 148t sich nach

&, m, +8, m,+..45 m
m, + m,+...+m,

'S, = = =26 m) / Zm; (6.4-1)
ein anteilsmiBig gewichteter &*‘S-Mittelwert der S-Gesamtdeposition (5°'S) auf den
landwirtschaftlichen Flachen abschitzen. Die Unsicherheiten bei der Signatur des
atmosphirischen Schwefels und mehr noch des Superphosphat-Schwefels in Abhangigkeit von
der Zeit werden durch die recht gut bekannten zeitabhiingigen 5**S-Werte des Ammonsulfats
und die konstanten Isotopenverhiltnisse in organischem Diinger und Kalisalzen teilweise
kompensiert, so daB die dadurch verursachten Fehler der berechneten 8°*S,-Werte unter 2 %o
bleiben. GrofBere Fehler verursacht die zeitabhingige Quantifizierung der S-Quellen,
insbesondere bei organischem Diinger und atmosphérischer Deposition.

Die Streuungsbreite der Signaturen und Depositionsmengen machen Grenzwertbetrachtungen
zum &S, in Abhangigkeit von der Zeit erforderlich. Dabei laBt sich die Untergrenze
berechnen, indem man in Gl. 6.4-1 die 5°*S- Minimalwerte der einzelnen S-Quellen verwendet
und anschlieBend unterdurchschnittlichen &**S-Werten die innerhalb der Fehlergrenze hochste
Depositionsmenge sowie iiberdurchschnittlich hohen §°*S-Werten die entsprechend niedrigste
Depositionsmenge zuweist. Umgekehrt berechnet sich das §°*S-Maximum indem man die
jeweiligen 5°*S-Hochstwerte heranzieht und anschlieBend hohen §**S-Werten Maximalmengen
(m;) und niedrigen &°*S-Werten Minimalmengen zuweist.

Da der SO,*-Anteil mariner Herkunft vor der Industrialisierung kaum von anthropogenen S-
Emissionen tiberdeckt wurde, war die damals geringe atmosphérische S-Deposition isotopisch
deutlich schwerer als heute. Ihre Signatur diirfte etwa dem von PICHLMAYER & BLOCHBERGER
(1994) am Gomer Gletscher (Schweiz) ermittelten Durchschnittswert von 11 % CDT
entsprochen haben. Da atmosphérischer S ohne wesentliche Fraktionierung organisch
gebunden wird, durften auch Stallmist und Giille, durch die noch sehr wenig S auf die
landwirtschaftlichen Nutzflachen gelangte, dhnliche 5°*S-Werte aufgewiesen haben. Mit den
frihzeitigen Emissionen, vorwiegend aus der Braunkohleverbrennung, wurde der
atmosphérische S isotopisch zunehmend leichter.

Erst als 1919 die (NH,),SO4-Produktion nach dem Gipsverfahren in Leuna anlief, konnte
wieder isotopisch schwereres SO,* auf die landwirtschaftlichen Flichen gelangen. Vermutlich
ist die Situation der Vorkregsjahre im UG mit der von 1950 vergleichbar, als die
Gesamtdeposition durch einen hohen Anteil isotopisch schweren Ammonsulfats geprigt
wurde. Geht man von Tab. 6.3-3 aus, wonach der SO,*-Eintrag durch (NH.),SO: 1950 ca.
4,7 g/m? betrug, so ergibt sich ein wahrscheinlicher 5**S,-Wert von 6,6 %o CDT (Tab. 6.4-1).
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Dieser Wert steigt um 1 %o, wenn der (NH,).SO,-Verbrauch im UG — wie in den 80er Jahren —
fast doppelt so hoch wie im DDR-Durchschnitt war.

Spétestens ab den 60er Jahren tbertraf die atmosphédrische S-Immission den Eintrag durch
(NH4)2SO.. stiegen Einsatz wvon Giille
Tierproduktionsgenossenschaften sowie Superphosphat erheblich an. Nach der Wende fiithrten
Industrie- und Betriebsstillegungen
Verschmutzung und organischem Dunger. Mit der Einstellung des Gipsverfahrens bei der
(NH,);SO4-Produktion 1990 setzte sich der Trend zu schwefelisotopisch leichterer
Gesamtdeposition weiter fort. Der 5*‘S-Anstieg im atmosphrischen S von wahrscheinlich ca.
2% CDT 1989 auf ca. 5% 1997 é&ndert infolge =zurlickgehender Bedeutung der
atmospharischen Immission wenig daran.

Daneben der und Stallmist aus den

zu raschem Rickgang von atmosphirischer

Verschiedene Komponenten der atmosphirischen Trockendeposition — insbesondere die
Interzeptionsdeposition auf Blattoberflichen und die direkte SO,-Adsorption an der
Bodenoberfliche - bleiben in Tab. 6.4-1 unbericksichtigt. Vor allem in den Jahrzehnten
starker Braunkohleverbrennung kann die tatsachliche atmosphirische Deposition wesentlich
hoher gewesen sein als nach MOLLER & LUX (1992). Daher sind in Tab. 6.4-1 zusitzlich von
doppelter atmosphérischer S-Immission ausgehende Grenzwerte angegeben.

Tab. 6.4-1: Beitrage der atmosphérischen Deposition (bulk) und verschiedener Diinger zur S,
Deposition (g SO4*/m*a) auf den landwirtschaftlichen Nutzflichen Torgaus mit den sich
daraus ergebenden &°'Si-Werten der Gesamtdeposition. Zahlen fir 1950 mit hohen
_Ungenauigkeiten behaftet.

1950 | 1968 | 1989 | 1993 | 1997
g S0 /m’a
ammosphirische Deposition (chne
Interzeption und direkte SO,-Adsorption) | 7 +3 14£3 183" 4,67 2,37
Giille+Stallmist| 0,.9+03 | 24+04 14308 16+03:14%03
Ammonsulfat| 9+5 1544 : 19+3 | 17#3 | 12%35
Superphosphat| 2+ 1 5+2 6x1 5%2 4+2
Kalisalze| 2+1 {11#02:11+02! 1403 { 1403
%o CDT
wahrscheinlichster §*'S-Wert | 7,5 (6,6) | 6,2 4,4 40 22
§*S.-Grenzwerte | 2,6..9.8  3.1..9,1 { 23.64 i 02.5]1 i-02.472
5*S,-Grenzwerte bei Annahme doppelter | 1,7..94 | 2,2.86 | 1,6..6,6 | 02.54 | -02.45
atmosphérischer Deposition

1) MOLLER & Lux (1992);

2) BRUGGEMANN et al. (1999);

*) Bei Annahme eines dem statistischen Mittel entsprechenden Ammonsulfateinsatzes (Tab. 6.3-3).

Da dem Boden durch geerntete Kulturpflanzen ca. 10-25 kg S/ha-a (= 3-7,5 g S0, /m’a)
entzogen wird, gelangt der grofite Teil der oberflachlichen Deposition — nach mehr oder
weniger langer Zwischenlagerung — aus der ungesittigten Zone ins GW. Bei etner GW-
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Neubildung von 100-150 mm/a mufite das Perkolat vergangener Jahrzehnte zwangslaufig
mehrere hundert mg SO,%7/1 enthalten. Dies gilt auch fiir landwirtschaftlich ungenutzte Flichen,
wie zwischen Elbe und Fassungsanlagen, wo nur die atmosphirische Deposition zu
beriicksichtigen ist, jedoch organisch gebundener S nicht durch Emte entfernt wird.

Da die oberflichliche Gesamtdeposition stets iiber 0 %, CDT aufwies, sind negative §*S-
Werte, die in Mockritz hdufig sogar in oberer Teufe angetroffen werden (Abb. 5.3-2),
iiberwiegend auf in der geséttigten Zone durch autotrophe Denitrifikation freigesetztes SO
sulfidischer Herkunft zuriickzufiihren, dessen Anteil in Mockritz meist <} ist, stellenweise in
mittlerer Aquifertiefe jedoch 50 % und mehr erreicht.

Doch auch die in Torgau-Ost vorherrschenden 8**S-Werte von 0...+5 %0 CDT (Abb. 5.3-1)
sind selbst in der noch nicht von sedimentdrem Sulfid beeinfluBten oberen Teufe des
landseitigen Grundwassers wenige Promille niedriger als die Summe vergangener S-
Depositionen auf den landwirtschafilichen Nutzflichen erwarten 14B8t. Dies muB auf
Unterschitzung der atmospharischen Deposition in Tab. 6.4-1 zuriickzufiihren sein, da die
trockene SO,-Deposition aus der Braunkohleverbrennung nur teilweise und die
Interzeptionsdeposition tberhaupt nicht erfalit werden konnten. Dariiberhinaus gelangt die
isotopisch relativ leichte atmosphdrische S-Deposition flichendeckend, auch unter
agrarwirtschaftlich nicht oder extensiv genutzten Arealen, ins neugebildete GW, so daB daraus
hervorgegangenes SO, noch starker in den landseitigen Grundwisser vertreten sein kann. Die
starken SO,-Zumischungen unter landwirtschaftlich ungenutzten Flichen im oberen
Uferfiltrat beider MeBprofile mit 5*'S-Werten nahe 0 %o zeigen, daB die Rickstinde aus
atmosphérischer Deposition im Boden noch heute mehrere hundert mg SO/ ins Perkolat
abgeben. Dies 148t darauf schlieBen, daB die erhebliche Gesamtdeposition der Vergangenheit
aufgrund der S-Retentionskapazitdt der Boden, auch fast ein Jahrzehnt nach der Wende, fast
unvermindert nachwirkt. Aufgrund jahrlicher Mineralisationsraten von wenigen Prozent des
vorwiegend organisch gebundenen Schwefels im Boden ist in der Region erst nach Jahrzehnten
oder gar Jahrhunderten mit einer Aquilibrierung zwischen In- und Output, d.h. einer
Anndherung des Sickerwasseraustrages an die seit der Wende ruckldufige S-Depositionsrate,
zu rechnen.

Die im Vergleich zu Mockritz vergleichsweise wenig varierenden &*S-Werte in den
landseitigen Grundwisser der Elbaue von Torgau-Ost lassen erkennen, daB das SO,* in allen
Tiefen kaum durch Sulfidoxidation und Desulfurikation im Aquifer verdndert wurde, d.h. ganz
liberwiegend den oberflachlichen Eintrigen entstammt. Dies gilt auch fiir die wenigen, nahe der
Quartérbasis noch existierenden Vorkommen anthropogen wenig beeinfluBter Grundwasser,
die innerhalb der Elbtalwanne gebildet wurden. Hingegen fithrte SO,>-Reduktion in ilteren
Grundwissern aus dem Priquartdr und aus den Heidegebieten westlich der Aue zu deutlichen
**S-Anreicherungen.
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7 Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser
7.1  PC-Variationen des DIC im landseitigen Grundwasser
7.1.1 Isotopenfraktionierungen bei Ubergiingen der DIC-Spezies

Wihrend der CO,-Partialdruck in der Elbe meist dem atmosphérischen (0,003 atm) entspricht
oder nur knapp darunter liegt, ist er im Uferfiltrat etwa um den Faktor 3 hoher als im FluB und
steigt im von der ungesittigten Zone beeinfluten Uferfiltrat auf das 5- bis 8-fache an. Daher
ist die Elbe mit pH 7,6 = 0,2 stets alkalischer als GW und Uferfiltrat. In den landseitigen
Grundwissern liegt der CO,-Druck um den Faktor 10 bis 20 iber dem der Elbe, so daB der
pH 6,4, bei dem sich das DIC jeweils zur Halfte aus Hydrogencarbonat (HCO5s") und gelcstem
CO; (COqquq), incl. H,COs3) zusammensetzt, haufig unterschritten wird. Durch hohen CO»-
Gasdruck in der ungesittigten Zone treten in den obersten Filtertiefen die hochsten peoz-Werte
und damit einhergehend die niedrigsten pH-Werte auf (Tab. 7.1-3).

Das Wasser sickert durch die ungesittigte Zone ohne auf puffernde Carbonate im quartaren
Lockergestein zu stoBen. Lediglich durch Lésung agrarischen Carbonats kann DIC im Perkolat
zunehmen, wihrend der §°Cpic im offenen System nur geringfligig ansteigt. Durch Lasung
von zusitzlichem Boden-CO; als Reaktion auf CO,-Verbrauch bei Silikatlésung kann die DIC-
Konzentration nur wenig zunehmen, da dieser Prozel3 sehr langsam fortschreitet. Ein typisches
Beispiel ist die Umwandlung von Albit (NaAlSi;sOs) oder Anorthit (CaAl;Si>Os) zu Kaolinit
(ALSi;05(0OH),):

NaAlSi;0s + CO,+5,5H,.0 — Na + % A.leizOs(OH)4 + 2 H4Si04 + HCO5™ (7 1-1)
CaAl,Si,03+2 CO,+3H,0 — Caz* o Aleisz(OH)a + 2 HCOs™ (7. 1-2)

In der gesittigten Zone geht der Kontakt zum Boden-CO, verloren, so daB die einmal
aufgenommene und festgelegte CO,-Konzentration im GW nicht ergénzt wird, wenn es zur
langsamen Losung des silikatischen Lockergesteins oder vereinzelt vorkommender
Carbonatreste in elster- oder saaleeiszeitlichen Geschieben westlich der Elbtalwanne kommt.
Waihrend die Carbonatldsung im geschlossenen System noch mit DIC-Zunahme verbunden ist,
fiihrt die Verwitterung von Silikatmineralen zu keinen Konzentrationsinderungen, da das
daraus gebildete HCO;™ ausschliefilich aus dem bei der Feldspatverwitterung verbrauchten CO,
hervorgeht. Dabei verschieben sich die Anteile der DIC-Spezies zugunsten des HCOs", so daf3
diese Reaktion flir pH-Anstieg und pco-Riickgang mit zunehmender Filtertiefe teilweise
mitverantwortlich sein kann. Je weiter das reaktionsfihige CO, aufgebraucht wird, desto
langsamer schreiten die Losungsprozesse voran.

Der geringe HCO; -Anteil aus der C.p-Oxidation in der gesittigten Zone vermag kaum das
CO,-Gleichgewicht zu verschieben und damit den peox-Riickgang mit zunehmender Tiefe zu
verlangsamen. Der HCO;™-Anteil organischer Herkunft ist nur in den jahrhunderte bis wenige
jahrtausende alten Grundwissern der Dahlener Heide signifikant. Vermutlich hangen die relativ
geringen 8“Cpie-Werte in MSII-7 (Abb.4.3-7) mit der nach Gl 5.3-1 fir II-7/3
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quantifizierten SO, -Reduktion zusammen, wobei nach Gl 5.1-1 die doppelte Menge
sekundidren HCO;™ (0,4-0,7 mmol/l mit —27 *2 %o PDB) gebildet wird. Konnen andere
Prozesse (z.B. Carbonatlosung) vernachlissigt werden, so ergibt sich fiir das DIC in II-7/3 eine
typische Anfangssignatur 8, von

8¢ = [6(co +c3) —82c2] / co = —18,8 = 1,7 %o PDB (7.1-3)

co: urspriingliche DIC-Konzentration vor der Desulfurikation (2,9-3,2 mmol/l),
c2: Konzentration des sekundédren HCO;™ (0,4-0,7 mmol/),

0,: Signatur des sekunddren HCO;™ (-27 £ 2 %0 PDB),

8: 8™ Cpic-Mittelwert in I1-7/3 (-20,2 + 0,6 %o PDB).

Die als Quotient von Ionenaktivititsprodukt (zB. von [Ca®] und [SO.*] im Falle des
Anhydrits) und Gleichgewichtskonstante berechneten (negativen) Sittigungsindizes SI zeigen,
daB im Quartér der Elbtalwanne keine Sattigung durch Carbonat- oder Sulfatlésung erreicht
wird. Das gilt auch fiir die von aufsteigenden Wissern aus dem Buntsandstein und Zechstein
beeinflulten MP 1-8/5 und 1-7/5 (Kap. 7.2). In letzterem sind trotz weniger Volumenprozente
salinaren Tiefenwassers auch Anhydrit und Gips noch untersittigt (Tab 7.1-2). Meist fallt
infolge hoher Fe(II)-Gehalte und starker Ubersattigung in mittlerer und unterer Aquifertiefe als
einziges Carbonat Siderit (FeCO;) aus. Eine Ausnahme hiervon machen einige
landwirtschaftlich noch wenig beeinfluite, mineralarme Grundwésser nahe der Quartérbasis
(z.B. in I-1/5) und hauptséchlich durch Ammonsulfatdiingung versauerte Grundwisser westlich
der Aue (z.B. MS I-8).



150 Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser

Tab. 7.1-2: Sattigungsindizes SI von Carbonaten und Sulfaten am Beispiel des MeBprofil
Torgau-Ost I, der von Grundwasser der Dahlener Heide angestromten MS TI-7 und dem nahe
der Quartdrbasis der Dahlener Heide verfilterten MP 3/75.

MP lg SI-Calcit | lg SI-Dolomit lg SI-Siderit lg SI-Anhydrit | lg SI-Gips
I-1/1 -19 — 439 - 285 -122 - 0,97
I-1/2 ~ 1,64 — 3,85 - 1,28 - 1,42 - 1,16
1-1/3 - 1,74 —3,94 0,13 - 1,85 - 1,59
1-1/4 - 1,68 - 3,86 0,03 -1,62 - 1,37
I-1/5 - 14 - 3,44 -0,14 -2,14 — 1,88
1-11/1 =158 —-3,75 -2.33 - 1,49 - 124
I-11/3 192 —3,92 0,06 - 1,69 - 143
I-11/5 - 146 —~3,54 -0,19 —2,08 - 183
Elbe -034 -1,20 - 0,38 - 1,99 -1,73
1-2/1 - 0,65 -1,77 -0,97 -2.0 -1,76
1-2/3 - 0,82 -2.10 - 1,07 -2.03 — 178
1-14/2 - 0,74 - 1,91 -1.75 - 193 - 1,68
1-3/2 - 0.63 - 1.73 = 117 - 1,89 - 1,64
1-3/3 -0.82 -2.15 —-0.16 - 187 - 1,62
1-3/4 -14 -333 - 0,09 - 143 =118
1-3/5 — 1,05 -276 0,18 - 2,09 - 1,83
1-4/1 - 1,03 -2.62 - 1,76 -2.01 -1.76
1-4/2 0,86 -2,29 : — 1,54 -1.93 - 1,69
1-4/3 -0,92 -2.42 0,24 - 1,85 -16
1-4/4 - 1,46 -3.47 0,03 - 1,68 — 143
14/5 - 1,34 —-3.35 0,02 =215 — 1,89
1-5/1 =192 -3,03 —1.64 - 1,94 - 1,68
1-5/2 -0,281 —-2.24 - 1,38 - 1,86 - 1,6
1-5/3 - 1,02 —-2.55 0,54 -1,9 - 1,64
1-5/4 - 1,28 - 3,09 0,23 - 1,84 — 1,58
1-5/5 - 136 - 328 0.03 - 1,82 - 1.57
1-6/1 =1 —2.80 — 1,98 - 1,89 - 163
1-6/2 — 113 —-2.85 -2.26 -192 - 167
1-6/3 =/1507 =273 - 1,06 -19 - 1,64
1-6/4 -0.96 —2.43 0.57 - 1,95 = L7
I-6/5 = 1:28 -3,15 0,15 =182 - 1,56
Br.22 = 1.3 -3.19 0,26 - 1,66 - 141
1-21/1 -224 —-5.10 —3,38 - 1,63 = 1,37
1-21/3 - 1,96 —-452 -0,36 - 1,42 - 1,16
1-21/5 =141 —3.41 0.41 =14 = 114
I-7/1 -2.26 —~529 - 133 - 1,59 -1,33
1-7/2 —i126 * -324 - 0,88 - 1,21 ~0.95
1-7/3 ~169 - 3,98 0,12 T - 1,24
1-7/4 -1.59 -3,84 0,12 : - 1,47 i —121
1-7/5 — 1,42 —-3,33 0,14 i =11 i -084
1-8/1 -2.97 - 6,46 —4.04 - 1.68 i _143
1-8/3 —2.57 -562 ; -3.44 -1,73 - 1,47
1-8/5 - 1.46 - 3,61 -0,16 - 1,47 =1.91
11-7/1 - 1,51 -3,54 0,38 -249 -2.24
11-7/3 — 174 - 4,06 0,13 =297 -2.01
3/75 +0,37 -0,14 0,28 =301 -2,76
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Im Kohlensiure-Gleichgewicht (Kap.3.1.1) bestehen zwischen den DIC-Spezies
Fraktionierunsgleichgewichte (Gl. 3.3-4), deren Temperaturabhangigkeit ZHANG (1995) wie
folgt beschreibt:

€°Ceoyqcoygy = 0,0049T — 1,31 (7.1-4)
€Crcoscoyy =—0,1141T + 10,78 (7.1-5)
und aus der Differenz €"Chcoycoyyy =-0,119T + 12,09 (7.1-6)

Im Gleichgewicht betragen die Fraktionierungen bei 10°C fiir COx(uq-CO2¢) —1,26 %o und fiir
HCO;3-COgy4 +9,64 %0. Demnach findet die starkste Fraktionierung mit einer Anreicherung von
10,9%o bei der Hydrogencarbonatbildung aus gelostem CO, statt. Da sich das DIC aller
untersuchten Wasser fast ausschlieBlich aus den Spezies COxuq und HCO;™ zusammensetzt,
gilt stets:

¢(DIC) 8"Cpic = ¢(CO2q) 8" Ceoyyyy + (HCO57) " Cricos (7.1-7)

Mit Ausnahme der von Tiefenwassern aus dem Deckgebirge oder von Uferfiltrat beeinfluBten
MeBpunkte weist das landseitige GW in der Regel 8"*Cpic-Werte von —18.. 22 %o PDB auf
(Abb. 4.3-6, 4.3-7, 7.1-2), da das DIC im wesentlichen aus Boden-CO; im Neubildungsgebiet
hervorgeht und damit von dessen Isotopenverhiltnis kontrolliert wird.

Da zwischen Boden-CO; (COyg) und den DIC-Spezies im oberflichennahen GW ein
thermodynamisches Isotopengleichgewicht besteht, kann — solange sich Isotopenverhiltnis und
Konzentration der DIC-Spezies nicht durch Losungs- und Umsetzungsprozesse im
geschlossenen System verandern — der §"Cpic-Wert wie folgt berechnet werden:

) S(CO 3)* (°C gy +C o0y -0y ) + SHEO3) *(5°C gy + € Craco, o)

8"Cpic< = (7.1-8)
¢(CO4 ) + C(HCO3)

Das aus mikrobieller Respiration stammende COy, weist zunichst denselben 5"°C wie die in
unseren gemaBigten Breiten vorherrschende Cs-Vegetation (—=27 £ 2 %o PDB) auf. Doch die
durch den hohen Konzentrationsgradienten ausgeldste Diffusion des CO; bis zur Entgasung an
der Oberfliche fiihrt zu einer Fraktionierung um iiber 4 % und damit zu ca. —-23 %o im
verbleibenden Boden-CO, (CERLING et al. 1991, CLARK & FRITZ 1997).

Bei Berechnung der COj,q-Konzentration nach Gl 3.1-2 und der temperaturabhingigen
Anreicherungsfaktoren € nach Gl. 7.1-4 und 7.1-5 folgt:

P [H * ] *(-23+0,0049T - 1,31) + K, *(-23-0,0114T +10,78)

GBCD;C_c = m (71-9)
¥ neo; *[H 1+Kl



152 Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser

Da die Gleichgewichtskonstante K; nur eine Funktion der Temperatur ist, hingt der 8 3Csp..
lediglich von pH-Wert, Temperatur und Isotopenverhiltnis des Boden-CO, ab, wobei der vom
Verhiltnis der beiden DIC-Spezies abhangige pH-Wert den weitaus stirksten EinfluBl auf die
813Cmc_c—Werte ausiibt. Dies gilt umso mehr, da die landseitigen Grundwisser ziemlich
einheitlich 9-11°C aufweisen. Daher sind Prozesse, die die DIC-Spezies-Verteilung und den
pH beeinflussen, auch fiir die Tiefenabhangigkeit der berechneten 8" Cpjc_-Werte in Tab. 7.1-3
verantwortlich.

Vergleiche mit den §"”Cpic-MeBwerten lassen systematische Unterschiede zu den berechneten
Isotopenverhéltnissen erkennen. Obwohl bei zu erwartendem Isotopengleichgewicht im
oberflichennahen landseitigen GW die Ubereinstimmung noch sehr gut sein miiBte, ergeben
sich aus den Berechnungen um 1-3 %o niedrigere 8°Cpc-Werte als aus den
massenspektrometrischen Analysen. Moglicherweise ist die regelmédBige Kalkdiingung, die vor
allem =zur teilweisen Kompensation der Bodenversauerung durch (NH,),SO.-Diingung
notwendig ist, dafiir verantwortlich, da sie zu hgheren “C/"C-Verhiltnissen im DIC des
Perkolats fithren kann, wenn nicht mehr vollkommen offene Systembedingungen vorherrschen.

Wire das abnehmende COsq/HCO; -Verhiltnis und der damit verbundene pH-Anstieg mit
zunehmendem GW-Alter, statt auf fortschreitende Umwandlung von COjuq zu HCO;™ (z.B.
durch Feldspatverwitterung nach Gl. 7.1-1 und -2, Pufferung duch Eisen(hydr)oxide oder
Redoxprozesse), allein auf das bei der GW-Neubildung  iibernommene
Gleichgewichtsverhiltnis zum Boden-CO, zuriickzufiihren, so miiite das DIC nach Gl. 7.1-9
mit zunehmender Tiefe isotopisch schwerer werden. Dies fithrt, wegen der im
oberflichennahen GW — aufgrund des mutmaBlichen Dungerkalk-Einflusses — zu niedrig
berechneten 8"°Cpjc-Werte, zur Anniherung gemessener und berechneter 5B Cpie-Werte in
mittlerer Aquifertiefe (Tab. 7.1-3).

Darunter iibersteigen die kalkulierten 8 Cpic-Werte die MeBwerte, da letztere iiber die Tiefe
weniger variieren als es die vom Gleichgewicht ausgehende Berechnung erwarten 146t
Besonders hoch ist die Differenz in basisnahen, nicht durch carbonatldsende Tiefenwisser aus
dem Pritertidr beeinfluBten Grundwéssern wie dem rechtselbischen, elbunterquerenden GW-
Korper zwischen I-1/5 und -6/5 (Abb. 4.3-6). In der *H-armen GW-Schicht, in der das
praktisch geschlossene System keine isotopische und chemische Gleichgewichts-Einstellung
mit dem Boden-CO; zuliBt, wiirden nach Gl. 7.1-9 §*Cpie-Werte von —16,2..—16,6 %o statt
der gemessenen —17,9...~18,6 %o vorliegen, da die relativ weit fortgeschrittene Umwandlung
von COypq zu HCO;™ zur CO,-Untersattigung gegeniber der ungesittigten Zone fihrt. Somit
spiegeln die COxq und HCO5™-Gehalte in mittlerer und unterer Aquifertiefe nicht mehr die
urspriinglichen Verhiltnisse bei der GW-Neubildung wider.

Die mit zunehmender Tiefe fast konstant bleibenden 8" Cpic-MeBwerte zeigen, daB im oberen
Bereich der gesittigten Zone weitgehend, in mittlerer und unterer Aquifertiefe nahezu
vollkommen geschlossene Systembedingungen herrschen, in denen zwar weiterhin
Isotopenfraktionierungen bei Ubergingen zwischen den DIC-Spezies stattfinden, die
Isotopenverhiltnisse im Gesamt-DIC jedoch unverindert bleiben.
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Abb. 7.1-2: 8“Cpc-Werte (%0 PDB) und DIC-Konzentrationen (mmol/) in den
VorfeldmeBstellen der Fassungen von Torgau-Ost (meist 1-2 Beprobungen); COuq-Gehalte
zusdtzlich durch Ermittlung der Basenkapazitit bis pH 8,2 im Labor des Wasserwerkes
Torgau-Ost bestimmt.

7.1.2 EinfluB von Methanogenese auf den DIC

Bei routinemiBigem Fassungsbetrieb gelangt durch den Zwischenstauer sickerndes GW in I-
1/4, dessen Beschaffenheit sich kaum von jenem in I-1/3 und -11/3 unterscheidet und auf dem
weiteren FlieBweg elbunterquerend iber I1-3/4 zur Fassung VI flieit (Abb. 4.3-6). Die
ungewdhnliche “Cpic-Anreicherung in Teufe 4, kann nicht auf Carbonatlésung in den
Schluffschichten zuriickgefithrt werden, da weder der pH ansteigt noch die Konzentrationen
der DIC-Spezies signifikant verandert werden und zudem bei der Bohransprache kein Carbonat
im Schluff und Ton festgestellt wurde.

Bei einer Ausgangszusammensetzung des Grundwassers wie in Teufe 3 und fast identischem
HCOs-Gehalt und geringfiigiger COsuq-Zunahme in I-1/4, ist eine so starke “Cpic-
Anreicherung nur moglich, wenn durch Methanogenese wenig CO; unter starker
Isotopenfraktionierung gebildet wird. Dies geschieht, indem beim Abbau komplexerer
organischer Verbindungen entstandenes Acetat fermentiert wird

CH;COOH — CH, + CO, (7.1-10)
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und/oder wihrend dieser Abbauprozesse gebildetes Ha-Gas von Bakterien zur CO,-Reduktion
genutzt wird (CLARK & FRITZ 1997, 128).
CO;+4H; - CH;+2H,0 (7.1—11)

Letzteres geschieht in Grundwiéssern haufiger als noch vor wenigen Jahren (z.B. von LEUCHS
& OBERMANN 1992) angenommen wurde und ist mit einer héheren Fraktionierung verbunden
als die Fermentation, die mit einem Anreicherungsfaktor ecyscos = —40...—50 %o kaum alleinige
Ursache der Cpjc-Anreicherung in I-1/4 sein kann.

Die unter CO;-Reduktion ablaufende Methanogenese fithrt zur Bildung eines um 60 bis 90 %o
gegeniiber dem Methan angereicherten DIC, d.h. aus C,, mit §"°C = —25...—30 %o PDB gehen
bei einem Anreicherungsfaktor €cnecoz = —60...—90 %o schlieBlich Methan mit —55...=75 %o
und DIC mit 0...+20 %o hervor (WHITICAR et al. 1986).

Aus den 3"Cpc-Mittelwerten in Teufe 3 (8,) und 1-1/4 (8) ergibt sich in I-1/4 ein sekundérer
DIC-Anteil f5 (mit der Signatur 8§, =0...+20 %o) von

f; = = 25 +8 Gew.-% (7.1-12)

Berticksichtigt man die Schwankungen der 8" Cpic-MeBwerte, erhoht sich der absolute Fehler
um weitere 5 Gew.-%. Da I-1/4 keine nennenswerte DIC-Zunahme im Vergleich zu den
umgebenden Grundwissern erkennen [46t, mul3

e die DIC-Anfangskonzentration deutlich geringer als in Teufe 3 sein und/oder

¢ das sekundére DIC weit weniger als ¥4 der Gesamtkonzentration einnehmen und/oder

e durch Freisetzung hoherer Hy-Konzentrationen bei der Acetatbildung und anschlieBende
CO»>-Reduktion eine signifikante DIC-Zunahme verhindert werden,

wobei letzteres die wahrscheinliche Hauptursache ist.

Die Bildung und Fallung von isotopisch auffillig leichtem Sulfid nach Gl. 5.1-4 und -2 im Sand
der Position I-1/4 ist ebenfalls ein Indiz fiir rezente Methanogenese in den Schluffschichten
(Abb. 5.1-1 & -2), die langere Sedimentationszeitraume (z.B. in einem Altarm) widerspiegeln
und daher in der Regel wesentlich organikareicher als die umgebenden grobkomigen Sande
sind. Die gegeniiber der mittleren Aquifertiefe leicht erhéhten DOC-Konzentrationen im
rechtselbischen Grundwasser der Teufe 4 geben einen weiteren Hinweis auf hohere Gehalte
sedimentiren organischen Kohlenstoffs im Anstrombereich. Trotz hoher SO,*-Gehalte im
effektiven, von GW durchstromten Porenraum, kann im Schluff und Ton die Methanogenese
einsetzen, sobald in organikareichen Mikrohabitaten des Zwischenstauers die thermodynamisch
giinstigere Desulfurikation abgeschlossen ist. Falls auch in den Mikroporenraumen SO.*
enthalten ist, wiirde das bedeuten, dal die CH,-bildenden Mikroorganismen trotz des Sulfats
aktiv sein kénnten und nicht von Desulfurikations-Spezialisten verdringt werden.



Tab. 7.1-3; Mittelwerte und Streuungen (1g) der Einzelwerte aus isotopischen MeBreihen in Torgau-Ost wihrend des Routinebetriebes der
Fassung VI (ca. 230 m’/h, max. 250 m*h je Brunnen); *Cpjc-MeBwerte mit Anzahl der Messungen; Untersuchungszeitraum: Mai 1995 - Juni
1997.

MP | §"Cpie-MeBwert |  6"Cpc.c pH ¢(HCO;) ; M ol Peos [COxaqp)e ¢(DIC), ¢(DIC),
(%o PDB) (%o PDB) | (MeBwert) | (mmol/l) > 2 (10% atm) | (mmol) | (mmol/) (mg/l) | (mmol/1)
-1/ | -191 +1.1(5) {-203 061 6,1 0,1 i 08 +004 | 088 +0,004 i 0016 | 32 +7 | 17 +04 | 26 £04 : 127 +16 2,5
I-1/2 | -188 +15(4) i -184 +08i 64 +0,1 i 09 +01 i 08 +001 : 0012 { 19+7 | 10+03 § 20 +04 i 102 +20
~189 +0,6(6) | -177 #0765 +01 i 1 +005 | 0,91 +0,003 : 0008 | 16 +3 | 09 +02 | 19 +02 i 103 +8 1,8
-123 +24(4) {180 0765 +01 ! 1401 {090 +0002 | 0012 { 18 +3 | 10 +02 { 20 +02 | 98 +24

184 +05(5) | -162 +0.7 | 6,7 +0.1 | 13 +0,06 | 092 +0,002 | 0,005 | 12 +3 | 07 +02 | 20 +02 | 105 +16 1,8

175 +23(3) 182 +06: 64 +01 | 10402 : 0,90 0016 : 0,010 | 19+2 : 10402 | 20 +03 | 107 14

~18,7 +0,5(3) : —18,1 +05 65 +0,1 { 1.1 +0,06 i 0,90 +0,003 ; 0,011 | 18 +3 | 10 +0,1 | 2,0 +02 | 108 +8

185 +04(4) i -164 +01: 67 +0.1 | 1.3 +0,04 | 0,92 +0,003 : 0,007 : 12 +]1 : 07 +004 | 19 +01 | 106 +4

76 02 i 16 £02 i 091 +0,005 ;| 0,004 {26 +24:0,13 +£0,12} 18 +03 | 108 +18

72 4020 17 +03 | 091 +0,005 : 0004 | 7+2 | 03 +0,1 | 20 +04 | 116 +23

7.1 1,65 0,92 0,005 7 03 2,0 115
7401 | 1.7 +0,1 1091 +0,0002 0,006 i 9 +1 | 04 +01 | 21 +02 | 114 *15

7.2 7 091 0,008 | 6 0.3 2.0 120
-12,5 +1(2) 7401 | 18401 | 091 £0,001 | 0,008 | 940 | 05 +003 | 22 £02 | 127 4 10

—12,9 £28(2) i-174 +18: 65 +03 | 12 +0,04 | 080 +0008 | 0,013 | 19 +14 | 09 +05 | 21 +05 | 111 +21

154 +22 {69 +05 : 18 +0.6 | 092 0,001 | 0,006 | 13 +10 | 06 +04 | 24 +02 | 135 +18

~14 +1.1(11) 69 +02 | 15+02 | 092 +0,005 | 0,005 | 11 +5 | 05 +02 | 22 +03 | 123 +15 1,9
-12,5 £0,9 (8) 70 02 | 1,7 +03 | 091 002 | 0011 | 8 +6 : 04 +02 i 21 +05 i 121 +25
-13,2 + 1,1 (10) 7402 | 17401 | 091 £0,004 : 0007 | 8 +5 | 05 +03 | 22 £03 | 125 +13 2

-184 +08(3) i-172 +16i 66 £03 i 13 +0,2 i 0,90 £0,003 : 0,009 | 19 09 +0,5 22 £05 : 118 +£25

ot 1

13
185 402(4) | 162 +17| 68 +03 | 1.4 +0,1 092 +0001 : 0,005 | 14 +10: 08 +05 | 2.1 +06 | 117 +26 1,8

Ay 11003 : Differenz zwischen den nach DEBEY-HUCKEL (oben) und im Programm "PHREEQC" nach DAVIS berechneten hoheren yucos-Werten (Kap. 3.1.1).



Fortsetzung Tab 7.1-3:

MP | 8"Cpic-MeBwert | 8"Cpc. pH ¢(HCO;) ;- MY ool Pco, | [COxgle ¢(DIC). ¢(DIC),"
(%0 PDB) (%0 PDB) | (MeBwert) | (mmol/l) ! . (10 (mmol/l) | (mmol/1) (mg/l) | (mmol/l)
atm)
1-5/1 | -15.1 19 (4) 6,7 02 i 1.8 +03 | 091 +0004 : 0004 ! 20 +17 i 11 +08 i 28 +1.1 | 155 +54
152 | -123 +038(4) 71 £02 1 1,7 +0,1 | 091 +0005 : 0008 | 7 +1 | 04 +02 | 20 40,1 | 117 +7
1SA 121 £09(4) | 7402 | 1,6 £02 | 091 £0,005 : 0,008 | 8+4 i 04 402 | 21 +04 | [18 +20 | 19
1-5/4 | —16,7 +06(3) | ~159 +08 | 68 +02 | 13 +02 | 091 +0,002 ;| 0,008 | 12 +6 | 06 +03 | 19 £05 | 108 +23
1-5/5 | ~18,6 +0.8(3) | -163 +05 | 6,7 0,1 | 1,2 +0,1 | 091 +0006 : 0,008 | 12 +3 : 06 +02 | 19 +03 | 103 +13
1-6/1 | —143 +1(4) 68 +03 | 1.7 +01 : 09] +0002 : 0,005 | 14 +8 : 08 +04 | 24 +04 : 138 +20
1-6/2 | -142 +13(3) 69 +0.1 i 15 +01 : 091 +0001 : 0005 | [l +4 : 06 +02 | 2.1 +03 | 118 +16
1-6/3 | -13.6 +0.,6 (3) 69 +02 | 1.7 +01 : 091 +0003 : 0008 | 12 +6 : 07 +04 | 23 +05 | 130 +23
1-6/4 | 13 +1,9(3) 69 +03 | 17402 : 091 +0004 : 0008 : 8 +3 : 04 +01 | 21 +02 | 124 +14
165 | 2179 +0.6 (3) 67 £02 1 13 +01 | 091 +0003 | 0,009 | 11 +3 | 08 02 | 19 +03 | 106 + 14
Br.22 | 157 +05(4) | ~164 +05: 67 +0,1 i 14 +0,1 | 090 £0,002 | 0,011 | 14 +3 {07402 | 21 +03 | 115 +13
2171 188 £06(5) {207 £16: 603 | 07 +0,2 | 090 +0,013 : 0,005 | 31 £11 : 1,605 | 23 £03 | 113 +12 | 3,2%
12173 ] -18,1 £0.6(5) | -19.8 +05: 62 +0,1 : 08 £01 i 089 +0016 : 0012 | 26 +1 : 14 +0,1 | 22 +0,1 | 113 +6 | 4,3*
1-21/5| —186 £0,7(5) i -17,8 £1.1:65 +02 : 14 +0,01 | 0,88 +0,006 : 0,014 | 23 +8 i 12 405 | 27 +0,5 i 141 +20 | 4,3*
1771 | -18,1 £1.1(4) 20,6 15 6,1 03 i 08 £03 | 090 0,002 ; 0011 { 31 +7 | 17 +04 | 25 +03 | 123 +16
172 | Z179 £1,4(3) [ -17,8 £0,9 16,5 0,1 | 1,6 +0,03 | 0,88 £0,019 | 0015 | 25 +7 | 1.4 +0,4 | 29 +04 | 154 £16
173 -18,7 +04(4) (-188 10163 02 | 14 +02 | 089 0003 : 0013 | 31 +8 | 17404 | 31 +03 : 160 +11
1774 | 2192 +04(4) i -18,2 +0,5| 64 +0,1 | 14 0,1 | 089 £0,006 | 0013 | 25 +5 | 1.4 +02 | 27 £03 | 145 +16
1-7/5 | ~158 +13(4) | 181 +03 | 64 +0.1 i 1,6 +0,1 | 0,86 0,003 | 0,021 : 28 +4 | 15 +02 | 30 +03 i 160 +14 | 32
1-8/1 | 202 +1(3) i-224 +04:57 +01 ! 03 +0,1 { 090 +0,004 ; 0,001 28 +11 | 1.5 +06 i 17 0,6 | 80 +29
1-8/3 | 188 +3.1(3) 1-21,2 0,759 +01 i 04 +0,1 | 090 0003 i 0,005 : 23 +8 | 12 +04 : 16 +04 | 74 +18
I-8/5 | ~13,5 +23(3) i -182 +12 6,5 +0,1 | 1,1 £0,1 | 089 0,002 | 0,013 | 19 +7 | 1,0 +04 | 2,1 +04 | 104 +21
1-7/1 | -20.8 +0,1(2) | -168 +0,1 6,65 +0 (183 +0,01 093 £0,004 | 0,004 2] +0,7( 1,1 +0,03 {293 +0,04: 160 +2
1-7/3 | 202 +0,6(2) (-18,1 +05: 63 +0,2 : 1,87 +0,04i 0,92 +0,003 i 0,006 : 33 +5 { 17 +0,2 | 36 +02 | 192 +10 | 3,95
3/75 | -152 +04(2) | -13,0 +04 7,7 0,3 | 44 +0,1 | 091 +0,001 : 0,005 | 5 +3 10,25 +0,15! 47 +0,05 | 281 +0,3 | 4,65

*: Beprobung am 9.5.96 wihrend einer Fassungsabschaltung (2.-10.5.96);

(1): DIC-MeBwert aus einmaliger m- und p-Wert-Bestimmung im Gelénde.
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7.2  Identifikation aufsteigender Wisser aus pritertidren Sedimenten anhand von
Sulfat und DIC

7.2.1 Anomalien in den MP I-7/5 und I-8/5 als Hinweis fiir aufsteigende Tiefenwiisser

In I-7/5 liegt das hochstmineralisierte GW des Untersuchungsgebietes vor, in dem besonders
die hohe Konzentration isotopisch schweren Sulfats auffillt. Durch vorwiegend **S-armes
SO.*" nahe der Aquiferbasis der Elbtalwanne, tritt das Vorkommen in I-7/5 noch deutlicher aus
seiner Umgebung hervor (Abb. 5.2-1). Daneben erhohen hauptsichlich CI, Na' und
Erdalkalien die Gesamtionenkonzentration (Tab. 7.2-1). In der nur 7,5 m dartiber verfilterten
Position I-7/4 sind hingegen keine Anzeichen dispersiv oder diffusiv zugemischter erhohter
Salinitdt erkennbar. Auch in benachbarten, teilweise im Anstrombereich liegenden landseitigen
MeBpunkten (z.B. [-8/5, 506/94 UT, 507/94 UT, 516/94 UT, 517/94 UT) finden sich keine
Losungsinhalte mit dhnlich hoher Gesamtmineralisation und isotopisch schwerem SO.* wie in
I-7/5. Dies deutet auf eine nahegelegene, von unten aufsteigende, eng begrenzte Quelle und
eine noch nicht weit fortgeschrittene Ausbreitung und Verdiinnung dieser Anomalie, d.h. eine
noch schmale Stromfahne hin.

Tab. 7.2-1: Mittelwerte und Streuungen (1) der wichtigsten chemischen und isotopischen
Parameter in I-7/4 und 1-7/5 (n = 4). §'*Osos liegt jeweils nur als Einzelwert vor.

MeBpunkt S0~ S 50504 DIC 5" Cpic Salzgehalt
(mg/l) (%0 CDT) i (%0 SMOW) (mg/1) (%o PDB) (mg/l)
1-7/4 223 +28 | 02 £12 | 52 205 145 +16 | -192 £0,5 | 486 =52
1-7/5 428 +23 55 +1 89 +0.5 160 +14 | -158 +13 | 950 +47
Fege Na’ K* Mg* ca er
(mg/l) (mg/1) (mg/l) (mg/) (mg/l) (mg/)
1-7/4 256 £33 | 157 £1,7 ! 43 06 ! 139 219 84 £14 342 +0,2
I-7/5 31,3 +4 | 622 54 ! 42 %07 ! 33,3 £17 148 +7 145 7,5

*H-Aktivititen von 7,4 = 1,3 TU lassen eine Zumischung *H-reichen Jungwassers aus mittlerer
Aquifertiefe im groftenteils alten GW von I-7/5 erkennen. Das mit nur wenigen
Volumenprozent in 1-7/5 enthaltene Tiefenwasser trigt kaum zur *H-Abnahme bei. Neben dem
GW-Alter sprechen die Beschriankung dieser Anomalie auf die Aquiferbasis und die geringe
K'-Konzentration gegen einen oberflichlichen bzw. landwirtschaftlichen Eintrag. Daher
konnen Mineraldiinger oder andere anthropogene Einfliisse als Ursache dieser Anomalie
weitestgehend ausgeschlossen werden.

Aus den verschiedenen chemischen, isotopischen und geologischen Befunden folgt die
Herkunft des salinaren Inputs aus dem Zechstein, welches dank kleinrdumiger
bruchtektonischer Absenkung wéahrend der alpidischen Tektogenese vor der Abtragung
geschiitzt war und daher als isoliertes Vorkommen im Miihlberger Graben zurickblieb
(Abb. 2.1-3). Der ungewdhnlich hohe SO, -Anteil an der Gesamtionenkonzentration des
salinaren Tiefenwassers wird verstidndlich, wenn man die besonderen Faziesbedingungen am
insbesondere die  bevorzugte Gips- bzw.
Ausfillung leichtlgslicher  Salze

Zechsteinmeeres,
gleichzeitig  verringerter

Beckenrand des
Anhydritsedimentation  bei
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beriicksichtigt. Die aufBergewohlich sulfatische Ausbildung des Zechsteins spiegelt sich
besonders im 244 m machtigen Werra-Anhydrit des Bohrprofil Triestewitz wider (Abb. 2.1-2).

In Torgau-Ost existieren zahlreiche tektonische und durch Subrosion gebildete Stérungen, die
gespanntem salinaren Tiefenwasser aus dem Zechstein als bevorzugte FlieBwege dienen. Unter
den Trinkwasserfordergebieten nordlich von Torgau fehlen subrosive Bildungen und salinare
Tiefenwasserzumischungen, da dort permokarbone Rhyolithe und Vulkanitsedimente sowie
alteres Grundgebirge das pritertidre Fundament bilden.

Neben Stérungen kénnen auch Abtragungen des iiberwiegend extrem geringdurchlissigen
Tertidrs den Aufstieg gespannter Tiefenwisser im Miithlberger Graben erleichtern. Ein solcher
Bereich konnte 1988 zwischen Bennewitz und WeBnig durch 2 von der Wismut bis in den
Unteren Buntsandstein abgeteufte Bohrungen nachgewiesen werden (Abb. 2.1-3, TONNDORF
1989). Eine Fortsetzung dieses Streifens geringmichtigen oder fehlenden tertidren Stauers
nach Osten und damit in den naheren Anstrombereich von I-7/5 kann nicht ausgeschlossen
werden. Die kleinrdumig stark schwankende Tertidrméachtigkeit ist sowohl auf das unruhige
pratertiare Relief als auch auf quartédre Rinnen und Wannen zuriickzufiihren.

Um den Tiefenwasser-Aufstieg aus dem Zechstein an die Quartarbasis zu ermoglichen mul3 der
Druckwasserspiegel im Zechstein Uber dem regional zusammenhidngenden GW-Spiegel im
Quartdr der Elbaue, d.h. weniger als 6 m unter der Geldndeoberflache, liegen. Es kann nicht
ausgeschlossen werden, dafl der Druckwasserspiegel sogar die Gelindeoberfliche tibersteigt
und damit artesisch gespanntes Wasser unter dem Tertidr vorliegt. Solche hydrostatischen
Druckgegensatze kénnen sich vor allem in der Elbaue ausbilden, da dort naturgemilB das
niedrigste Druckpotential des GW-Einzugsgebietes herrscht. Eine erhéhte Potentialdifferenz
zwischen Zechstein und Quartér kann sich linkselbisch durch die Ndhe zum morphologischen
Hochgebiet der Dahlener Heide aufbauen, wo zwischen Taura und Lausa — nahe der
unterirdischen Wasserscheide zwischen Mulde und Elbe — regional zusammenhingende GW-
Stinde tber 120 m NN wvorliegen (Abb. 2.2-1b). Am NE-Rand der Heide sinken die
Wasserstdnde mit hohem Gradienten bis unter 80 m NN in der Elbaue von Torgau-Ost. Die
starke tektonische Beanspruchung des Grund- und Deckgebirges am Westrand des Miihlberger
Grabens sowie gerade entlang der Stérungszonen bevorzugt ablaufende Laugungsprozesse im
Zechstein konnen durch damit einhergehende erhohte Permeabilitat bevorzugte hydraulische
Verbindungen im Kluftgrundwasserleiter von der Heide zur Elbaue schaffen. Die GW-
Zusickerung aus dem Quartir kann im Gebiet der Heide auf engem Raum sehr unterschiedlich
sein, da das Tertiér lateral inhomogen ist und dessen Méchtigkeit auch dort sehr schwankt.

Carbonateintrag aus Zechstein (z) und Unterem Buntsandstein (su)

Obwohl das kidnozoische Lockergestein aufgrund seiner Herkunft nahezu vollkommen
silikatisch ist und ein hoher Anteil an iberschiissigem, kalkagressiven CO, dessen Kalkarmut
bzw. -freiheit erkennen 14Bt, reichert sich stellenweise nahe der quartdren Aquiferbasis BCD;C
an. Der iibliche Trend zu steigenden pH-Werten mit zunehmender Tiefe ist auch an MS I-7 und
— wegen des starken Einflusses von Ammonsulfat, Superphosphat und anderer Mineraldiinger
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und die damit verbundene Versauerung in oberer und mittlerer Aquifertiefe — noch deutlicher
an MS 1-8 zu beobachten (Abb. 5.2-5), so daB hier die nach Gl. 7.1-9 berechneten 8"*Cpic.-
Werte ebenfalls mit der Tiefe ansteigen (Tab. 7.1-3). Die 8" Cpic-MeBwerte in I-7/5 und -8/5
sind jedoch nicht — wie sonst iiblich — niedriger, sondern um fast 5 %o hther, so daf nicht die
Bedingungen bei der GW-Neubildung, sondern offensichtlich aus dem permotriasischen
Deckgebirge aufdringende Tiefenwisser und darin geloste Carbonate fir die “Cpic-
Anreicherung verantwortlich sind. Das isotopisch schwere HCO;™ aus den mit wenigen
Volumenprozent an der GW-Mischung beteiligten Tiefenwissern trigt bis zu % des DIC bei.
Einzelmessungen mit iberdurchschnittlichen §“°Cpc-Werten, die auf hohere Tiefenwasser-
Anteile hindeuten, sind nicht mit pH-Anstieg verbunden. Die Zumischungen laufen ohne
wesentliche pcor-Riickgénge oder erkennbare pH-Anderungen ab, was vermutlich mit der
Verschiebung der CO,-Gleichgewichte zusammenhingt, die jede Vermischung unterschiedlich
beschaffener Wasser zwangslaufig mit sich bringt.

In I-7/5 sind die Konzentration des HCO;™ um durchschnittlich 13 %, die des COxuq um 8 %
gegeniiber 1-7/4 erhoht, die pH-Werte hingegen fast identisch (Tab. 7.1-3). Da hohe
Konzentrationen an Zechstein-SO4> in 1-7/5 vorliegen, ist mit Sicherheit aus den Zechstein-
Serien, vielleicht auch aus dem Unteren Buntsandstein geléstes HCOj;™ fiir die aufiretende i
Anreicherung verantwortlich.

Die HCO;™-Konzentration in I-8/5 — am nordwestlichen Ortsrand von WeBnig — ist fast dreimal
so hoch wie in I-8/3, die COyuq-Konzentration hingegen etwas geringer, so daf3 der Gesamt-
DIC-Gehalt in I-8/5 um etwa !4 héher als in I-8/3 ist (Tab. 7.1-3).

Das SO, in I-8/5 weist eine vom Zechstein unbeeinflulite, fiir den tiefsten Aquiferbereich
typische **S-Signatur auf Dennoch ist das DIC darin isotopisch schwerer als in I-7/5.
Betrachtet man die besondere geologische Situation im Anstrombereich (Abb. 2.1-3), wird die
Ursache dafir sofort deutlich. I-8/5 wird nach den Hydroisohypsen in Abb. 2.2-1 von
Grundwéssern aus SW (zwischen Bennewitz und WW Torgau-Ost) angestromt. Die
Bohrlochmessungen der Wismut in den 1988 niedergebrachten Bohrungen 1446 (norddstlicher
Ortsrand von Bennewitz) und 1447 (siidlicher Ortsrand von WeBnig am Rande der Elbaue)
ergaben zwischen Quartdr und Unterem Buntsandstein jeweils nur ca. 2 m limnischen Ton der
vermutlich den Spremberger Schichten zuzuordnen ist. Wahrscheinlich stromt das GW vor
Erreichen von I-8/5 sogar Uber geologische Fenster, in denen das Tertidr vollkommen fehlt.
Die knapp 2 km nordwestlich gelegene MS 516/94 scheint nahe der Aquiferbasis ebenfalls in
geringerem Mafe vom Buntsandstein beeinfluf3t zu sein.

Da die Bohrung 1447 fur die teilweise kalkhaltigen Lagen des Unteren Buntsandsteins eine
Mindestmachtigkeit von 23 m nachweist, kénnen hier carbonatisch beeinfluBte Wisser
aufdringen, die keine nennenswerten Tiefenwasser-Anteile aus den salinaren Serien des
Zechsteins enthalten und daher die isotopische Zusammensetzung des DIC nicht aber die des
Sulfats verandern.

Nach Norden nimmt die Michtigkeit des Tertiars durch Abfallen in eine markante,
wahrscheinlich durch Subrosion gebildete Depression rasch zu (Abb. 2.1-4). Ein damit
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verbundener Staueffekt im stdlichen Vorfeld der Senke und bevorzugt an deren Flanke
verlaufende subrosive Stérungen, die auch das Tertiar durchschlagen kénnen, begiinstigen
moglicherweise den  Aufstieg von  Grundwasser aus dem  permotriasischen
Kluftgrundwasserleiter. Handelt es sich bei dieser, mit dem nordwestlichen Grabenende
ibereinstimmenden Struktur zwischen LoBwig und Graditz tatsichlich um eine
Subrosionssenke (TONNDORF 1989), dann kreuzen die dort bevorzugt SW-NE verlaufenden
halotektonischen Stérungen innerhalb des Miihlberger Grabens die élteren, eng
aufeinanderfolgenden tektonischen Bruchstrukturen, wodurch die Durchlassigkeit des
Kluftgrundwasserleiters weiter erhdht werden kann.

7.2.2 Anteilsberechnung von Tiefenwasser anhand von **S-Sulfat und “C-DIC

Sulfat

Da der §**S-Wert zechsteinsalinaren Sulfats im Bereich enger Grenzen bekannt ist (NIELSEN et
al. 1991), kann er in 1-7/5 zur Berechnung beider Wasservolumen- und SO,*-Anteile in einem
Zwei-Komponenten-Mischsystem herangezogen werden. Als Mischungspartner von oben bzw.
Ausgangszusammensetzung vor der Tiefenwasserzumischung kann das GW in I-7/4 angesehen
werden. Doch zeigen die =zeitlichen Variationen in Tab. 7.2-2, da dabei ein weiter
Fehlerbereich beriicksichtigt und in Kauf genommen werden muf3, Offensichtlich liegen auch in
I-7/4 zeitvariable Anteile verschiedener Herkunft vor. Dabei spiegelt der wihrend des
Beobachtungszeitraums ansteigende 8°*S-Wert in I-7/4 bei gleichzeitiger SO4*-Abnahme eine
kurzfristige Schwankung wider, die sich noch innerhalb der Variationen langjihriger
MeBreihen der SO4* -Konzentration bewegt und daher nicht untypisch ist.

Die richtungslosen Variationen in I-7/5 zeigen, daB darin mehr als 2 Mischungskomponenten
Konzentration und Isotopenverhiltnis des Sulfats beeinflussen, die Variationen also nicht nur
auf zeitlich wechselnde Anteile aus dem Zechstein zuriickzufiihren sind. Ob der geringere
Anteil von Zechstein-SO,> in der Probe 12/96 mit der Abschaltung der Fassung VI von
September bis November 1996 zusammenhingt, d.h. eine Abhingigkeit vom Fassungsbetrieb
anzeigt, kénnte nur durch aufwendige Zeitreihenuntersuchungen sicher festgestellt werden.

Tab. 7.2-2: Analyseergebnisse aus jeweils vier Beprobungen in 1-7/4 und I-7/5.

MP 1-7/4 8/95 P9/95 i 4/96 i 12/96 i 3/97
5*'S (%0 CDT) P —131 ¢ =1,17 0,11 i 143
S0,* (mg/l) P 242 246 218 | 186
MP 1-7/5 ;
5°*S (%o CDT) 3,24 517 4,68 6,57
SO,* (mg/l) 503 451 405 427
Pumpzeit > 2 h

Aus den Zechsteinvorkommen Europas, insbesondere den Kali- und Steinsalz-Abbaugebieten
des nordlichen Mitteleuropas, sind SO.*-Isotopenverhaitnisse von 7,9...14,1 %0 CDT und
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8,1...15,2 % SMOW bekannt. Stammt das geloste SO, aus mehreren Schichten der
Gesteinsserien, so kénnen fiir Mischungsrechnungen §**S- und §'*0-Mittelwerte herangezogen
werden, die NIELSEN et al. (1991) fur europidisches Zechstein mit 10,7 %o CDT und
11,8 %0 SMOW angibt. Dabei kann in der Regel von Fehlern < 1 %o ausgegangen werden, da
die in einigen diinnen Zwischenlagen auftretenden Schwankungen durch Lé&sungs- und
Mischungsprozesse weitgehend geglittet werden.

Wird die nicht von Zechstein beeinfluite Konzentration (c;) und Signatur (5;) in I-7/4 als
Ausgangskomposition der gleichen Parameter ¢ und § im Mischwasser von I-7/5 betrachtet, so
ergibt sich aus den mittleren SO,*-Konzentrationen und §**S-Werten beider MeBpunkte bei
einfacher Mischungsrechnung ein etwa zur Halfte aus dem Zechstein stammender SO,*-Anteil
(£) in I-7/5.

5-6,

f; = = 52 £11 Gew.-% (7.2-1)
8, -5,

Die Berechnung der aus dem quartiren Aquifer und dem Zechstein stammenden GW-Anteile
p1 und p; ergibt, dall das zechsteinsalinare GW zu nur wenigen Vol.-% in I-7/5 eingeht.

5
~ 8 Vol-% (7.2-2)

Wird als 8; der aus einer Werra-Anhydrit-Probe gewonnene &°*S-Wert von 11,3 %o
herangezogen, so sinkt der berechnete Anteil sogar auf p, =3 Vol.-%.

Tab. 7.2-3: Mittlere Konzentrationen und Isotopenverhiltnisse des SO,* und DIC in I-7/4 und
1-7/5 mit daraus berechneten Mischungsanteilen aus dem Quartar und Zechstein.
Isotopenverhiltnisse des Zechstein-SO4*” aus NIELSEN et al. (1991). 8"*Cpyc im Tiefenwasser
ca. =5 %o PDB (TRETTIN, miindl. Mitt.).

Zur Berechnung herangezogene Isotope

§9s (S0 1 §%0(s0) | 8“C(DIO)

Ausgangsparameter [%0 CDT] [%0 SMOW] [%0 PDB]
8y (%) in I-7/4 -02 £1.2 52 203 -192 £0,4

¢, (mg/l) in 1-7/4 223 £28 223 +28 145 £ 16
8 (%o) in 1-7/5 55 1 89 +0,5 -158 +13

¢ (mg/l) in 1-7/5 428 +23 428 +23 160 * 14

8, (%o) des Zechsteins 10,7 =1 118 +1 -5 %2

Berechnete Anteile in I-7/5

fi (Gew.-%) 48 +11 44 + 14 76 £9
f (Gew.-%) 52 +11 56 +£12 24 £10
p1 (Vol.-%) 92 £25 84 +25 84 =17
Tiefenwasseranteil und Konzentration (mit zu hoher Fehlerfortpflanzung):
p: (Vol-%) i 8 +25 16 +25 16 + 17
c2 {2684 +7537 mg SO | 1524 2113 mg SO/ ; 249 + 165 mg DIC/I



162 Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser

DIC

Agquivalente Kalkulationen mittels 3'°C und Konzentration des DIC durchzufiihren scheint
zundchst mit wesentlich groferen Unsicherheiten behaftet zu sein, da die im Gelidnde
bestimmten m-Werte bis zu 10 % streuen, in die daraus berechnete DIC-Konzentration vor
allem der pH-MeBwertfehler eingeht und die "C-Signatur im Tiefenwasser nur grob
abschitzbar ist, doch werden diese Fehler durch die im Vergleich zum SO, geringeren
zeitlichen Variationen der Isotopenverhiltnisse des DIC in I-7/4 und -7/5 fast kompensiert.

Da sich entsprechend des Kalk-Kohlensdure-Gleichgewichtes im GW mitgefiihrtes freies CO,
an der Carbonatlgsung beteiligt, ist das daraus hervorgehende HCO3™ isotopisch leichter als das
in der Regel 0 £ 2 %o PDB aufweisende Gesteinscarbonat. Als Ausgangszusammensetzung des
DIC in den permotriasischen Kluftgrundwasserleitern von Torgau-Ost miissen 5"Cpjc-Werte
aus Tiefenwissern dhnlicher Herkunft herangezogen werden, da im Gebiet des Mihlberger
Grabens keine im Pratertiar verfilterten Mefpunkte existieren. Zum Vergleich eignen sich am
ehemaligen Braunkohletagebau von Merseburg-Ost in faziell fast identischem Zechstein
verfilterte 15 GW-MeBstellen mit petrographisch &hnlicher Uberdeckung im GW-
Neubildungsgebiet, die 5 Cpic-Werte von =5 + 2 %o aufweisen (TRETTIN, mindl. Mitt.).

Die Berechnung der Konzentrations- und Volumenanteile von Tiefenwasser in 1-7/5 anhand
der Mittelwerte der DIC-Konzentration und des 8"Cpic in I-7/4 und 1-7/5 ergibt (analog zu
Gl. 7.2-1 & -2):

. = 24 =10 Gew.-% und pz = 16 £17 Vol.-%

Bei exakteren und zeitlich konstanteren Parametern wiire ein hoherer Volumenanteil p; bei der
Kalkulation nach DIC als bei jener nach SO,* ein Beweis fiir die Zumischung carbonatldsender
Wisser aus dem Unteren Buntsandstein zu dem aus dem Zechstein aufsteigenden
Tiefenwasser. Aus der Differenz kénnten die Volumen- und Konzentrationsanteile aus dem
Buntsandstein ermittelt werden. Aufgrund der Streuungsbreite der Werte 148t sich jedoch kein
sicherer Nachweis iber die Beteiligung von Gesteinscarbonaten aus beiden
Deckgebirgseinheiten an der “C-Anreicherung in I-7/5 erbringen. Durch die Prisenz von
Zechstein-Sulfat in 1-7/5 kann nur die Beteiligung von ebenfalls im Zechstein gelgsten
Carbonat als sicher gelten.

In 1-8/5 erhilt man die in Tab. 7.2-4 angegebenen Anteile aus dem Unteren Buntsandstein,
wenn man von den Isotopenverhiltnissen und Konzentrationen in I-8/3 als
Anfangszusammensetzung ausgeht.
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Tab. 7.2-4: Aus DIC-Daten abgeleitete Mischungsverhaltnisse in I-8/5 mit den
Konzentrationen und Isotopenverhiltnissen in 1-8/3 und im GW des Unteren Buntsandsteins
als Ausgangskomponenten.

Ausgangsparameter 3°C (DIC)
8, (%o PDB) : —18,8 +3,1
¢ (mg/l) 74 +18
8 (%o PDB) -13,5+2,3
¢ (mg/l) 104 £21
angenommenes 8, (%o PDB) -5x2
Berechnete Parameter
£, (Gew.-%) 38 +22
p2 (Vol.-%) 18 +41
¢; (mg DIC/) 308 +773

Eingrenzung des aus dem Zechstein stammenden GW-Volumenanteils in MP I-7/5

Da die **S-Signatur des Zechstein-Sulfats relativ gut bekannt ist, SOs*-Zumischungen aus
anderen Gesteinsserien ausgeschlossen sind und Mehrfachmessungen aus den beiden unteren
Filtertiefen der MS I-7 vorliegen, sind Mischungsrechnungen anhand von **Ssos am besten
geeignet, um den aus dem Zechstein aufdringenden Wasseranteil in I-7/5 enger einzugrenzen.
Daneben sind zahlreiche Vergleiche mit den §**S-Werten in benachbarten, von Zechstein
unbeeinfluBten GW-MeBpunkten moglich.

Bei einem minimalen 8°°S von 10 %o fiir Zechstein-SO4> steigen Konzentrations- und
Volumenanteil aus der Tiefe auf f;=56% und p=15% an. Letzterer weist durch
Fehlerfortpflanzung in GI. 7.2-2 einen absoluten Fehler bis 25 Vol -% auf, der vor allem aus
den erheblichen Schwankungen der SO, -Konzentrationen und &*S-Werte in beiden
Filtertiefen und weniger aus der Unsicherheit des zechsteinsalinaren §°'S von etwa # 1 %o
herrithrt. Damit steht zumindest fest, daB das Tiefenwasser in I-7/5 den auflagernden
Wasserkorper nur geringfiigig verdringt und weit weniger als 4 des Gesamtvolumens im
Mischwasser einnimmit.

Da im Mittel 223 von 428 mg SO,*/1 in I-7/5 gemiB Gl. 7.2-2 aus nur ca. 8% des
Wasservolumens stammen, berechnet sich die SO, -Konzentration im zechsteinsalinaren
Tiefenwasser nach

c = ¢+ (c-c1)/p2 (7.2-3)

zu fast 3 g/l (Tab. 7.2-3), wobei ¢, und ¢ die SO.*-Konzentrationen in I-7/4, 1-7/5 sind. Auch
bei 15 Vol.-% aus dem Zechstein wiirde die Konzentration darin noch iiber 1,5 g/l liegen. Der
enorme Konzentrationsfehler resultiert aus dem zunehmend kleiner werdenden Volumen p,
und dem damit verbundenen Anwachsen des relativen Fehlers.

Werden die SO.*-Konzentrationen und &*S-Werte in 1-7/3, I-8/5 oder 506/94 UT (200 m
westlich von MS 1-7) anstelle der Daten aus I-7/4 als Ausgangskomposition betrachtet und der
5**S des Zechstein-SO.> um 1 % variiert, so bleibt der SOs*-Konzentrationsanteil f; zwischen
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40 und 55 % und der Volumenanteil p, bei wenigen Prozent aus dem Zechstein. Trotz weiter
Fehlergrenzen von p, geht aus dem Vergleich zumindest hervor, daf3 weniger als 15 Vol.-%,
vermutlich sogar unter 10 Vol.-% aus dem Zechstein im Mischwasser von I-7/5 enthalten sind.
Wird schlieBlich aus diesen Erkenntnissen heraus der Volumenanteil p; aus dem Zechstein auf
9 =6 Vol.-% eingrenzt, so erhilt man nach Gl 7.2-3 eine S0, -Konzentration von 2497
+ 1563 mg/l fir das zechsteinsalinare Tiefenwasser.

Tab. 7.2-5: SO, - und DIC-Konzentrationen und -Beitrige bei p,=9 +6 Vol.-%.

S04 (mg/l) DIC (mg/l)

Konzentration in I-7/4 (¢;) 223 +28 145 £ 16

Konzentrations-Beitrag aus I-7/4 (p;«c) = fi«c) 203 +£28 132 £17
Konzentration in I-7/5 (c) 428 +23 160 + 14

Konzentrations-Beitrag aus dem Zechstein (pz«c; = f3.c) 223, 37 29 +22
Konzentration im zechsteinsalinaren GW (c2)| 2497 + 1563 322 £249

7.2.3 Riickschliisse auf den Chemismus des Tiefenwassers

Mit dem Tiefenwasseraufstieg gelangen hohe Konzentrationen weiterer Hauptionen in I-7/5,
die wie das SO,% nur aus dem Zechstein stammen kénnen. Nimmt man wieder eine im
Chemismus #hnliche Komposition des urspringlichen, von Tiefenwasser unbeeinfluliten
Grundwassers in I-7/5 wie in I-7/4 an, so lassen sich nach Eingrenzung des Volumenanteils p;
weitere Ionenkonzentrationen im Tiefenwasser nach Gl 7.2-3 abschitzen, da die
Mischungsrechnungen ebenso auf andere aus der Tiefe mitgefiihrte Inhaltsstoffe anwendbar
sind. Doch aufgrund der noch immer betrdchtlichen Streuungsbreite des Tiefenwasser-
Volumenanteils p, und der zeitlichen Variabilitdt der Ionenkonzentrationen sind alle daraus
folgenden Berechnungen des Tiefenwasserchemismus (c;) und des Konzentrationsbeitrags
(p2+c2 = fsc) der jeweiligen, im Zechstein geldsten Ionen zum Mischwasser von I-7/5 mit
groBen Fehlern behaftet.

Tab. 7.2-6: Hauptionen-Konzentrationen und -Beitrage bei p,=9 £6 Vol.-%.

CI (mg/l) [ Na” (mg/l) | K* (mg/l) [Mg” (mg/))| Ca™ (mg/l)
Konzentration in I-7/4 (¢;) : 343402 | 16+1,7 43+0,6 14+19 84 + 14
Konzentrations-Beitrag aus
1-7/4 (pisc; = fi*c) 31+21 : 14+18 | 39+06 | 13+19 | 76+14
Konzentrationin I-7/5 (c) | 142+9 62+4 : 45+08 : 34+15 : 150+8
Konzentrations-Beitrag aus 1119 48 +438 0,6 +1 21+24 74+ 16
dem Zechstein (pa«c; = £*c)
Konzentration im zechstein-: 1229 + 803 { 530 = 347 7T+11 233 £ 148 ; 821 £519
salinaren GW (cz)

Aus den berechneten Konzentrationen (c;) ergibt sich ein typisches Cl7/(Na™+K")-
Molverhiltnis von 1,5 im zechsteinsalinaren GW, was vermuten la6t, da3 deutlich geringere
Fehler gemacht wurden als die berechnete Fehlerfortpflanzung beflirchten 146t.
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7.3 ™C als Indikator fiir die Herkunft und Wandlung von DOC
7.3.1 Charakterisierung des DOC

Aus dem jeweiligen C-Gehalt der nach Kap. 3.2.3 gewonnenen Trockensubstanzen und der
mittels einer DurchfluBmeBzelle in der Reversosmose-Zuleitung bestimmten Wasservolumina
wurden Fulvinsiure-Konzentrationen ermittelt, die sowohl in der Elbe und im Uferfiltrat als
auch in den landseitigen Grundwissern meist knapp der Hilfte des DOC-Gehaltes entsprechen.
Dagegen spielen die leichter abbaubaren Huminséuren eine untergeordnete Rolle. Das restliche
DOC setzt sich aus hydrophilen DOC-Fraktionen zusammen, die nicht am XAD-8-Harz
adsorbieren (GEYER 1994). Grundwisser der Miinchener Schotterebene, des Fuhrberger Feldes
und anderer quartérer Aquifere weisen &hnliche Verhéltnisse der DOC-Fraktionen auf (KIM et
al. 1995).

Tab. 7.3-1: Konzentration (mg C/l) und Anteil (%) verschiedener DOC-Fraktionen am
Gesamt-DOC unter Annahme 100 %iger Wiederfindungsrate der Huminstoffe (FA und HA).
Der MeBfehler der DOC-Doppelbestimmung betrégt in der Regel nicht mehr als 0,2 mg/l, doch
zeigen gleichzeitige Analysen an TU Dresden und UFZ Leipzig-Halle, daB der relative
Gesamtfehler ab der Beprobung bis zu 20 % der Konzentration betragen kann.

Datum | MeBpunkt | “Crs | DOC FA HA hydrophiles DOC
(eMC) i (mgCN) : (mgCM): (%) :(mgCA): (%) i (mgCA) i (%)

17.8.95 I-1/1 81 1,0 035 35 <00l 0 nb.

17895 | I-1/3 61 0,6 024 40 <001 0 nb.

16895 | I-1/5 48 0,9 038 42 <001 0 n.b.

17.8.95 Elbe 95 5,6 2,2 39 b n.b.

9.5.96 Elbe 98 5.9 0,93 16 0,1 2 n.b.

19.9.96 Elbe 99 6,6 1.9 29 0,3 4 nb.

16.8.95 1-4/1 100 3,7 1,5 41  ~001 0 nb.

29.5.97 1-4/1 n.b. 3,2 L5 48 ~001 0 1,3 41

16.8.95 1-4/3 85 2,1 083 39 <001 0 n.b.

28.5.97 1-4/3 99 2,3 1,0 40 <001 0 1,1 44

16.8.95 1-4/5 44 0,9 053 59 <001 0 n.b.

28.5.97 1-5/3 n.b. 2,2 nb. nb. <001 0 097 44

27.5.97 1-6/3 98 2,7 1,2 44 <001 0 1,1 40

7.5.96 1-21/1 99 2.8 029 10 001 03 16 56

7.5.96 1-21/3 88 24 0,63 26 0.1 3 15 62

7.5.96 1-21/5 73 3,5 1,28 37 <001 0 1,7 48

8.5.96 I-7/1 89 5.0 18 36 003 06 2.8 56

8.5.96 1-7/3 79 3.8 1,0 27 003 08 1,8 47

14.8.95 1-7/5 64 1,7 1,2 71 <001 0 n.b.

17.9.96 11-10/1 97 3,0 082 27 0,03 1 n.b.

17.9.96 I1-10/5 69 2,5 0.48 19 006 2 n.b.

19.9.96 1-7/3 52 24 3,0 42 034 5 n.b.

18.9.96 :515/94 UT| 62 4,5 1,9 2 026 6 15 34

18.9.96 3/75 34 3,5 1.8 52 0,18 5 1,0 29
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Bei 90-100 %iger Wiederfindungsrate der Fulvin- und Huminsduren (FA und HA) treten keine
wesentlichen Minderbefunde in Tab. 7.3-1 auf, doch kann die Ungenauigkeit der gleichzeitig
mit der 5" Cpic-Messung erfolgenden C-Gehaltsbestimmung aus geringer Einwaage (je nach
Konzentration 0,1-0,5 mg) aufgrund hoher und nicht vollig homogenisierbarer Salzgehalte der
Trockensubstanzen vor allem bei der HA-Konzentration zu hohen relativen Fehlern fiihren.

7.3.2 MC der Fulvinsiurefraktion des DOC im Uferfiltrat

Im Uferfiltrat beider MeBprofile von Torgau-Ost findet vor allem in der Kolmationszone und
den ersten Metern der FlieBstrecke ein erheblicher DOC-Abbau statt, bei dem sich die Frage
stellt, ob es sich um einen summarischen oder fraktionierenden Abbau nach
Verbindungsgruppen und/oder Alter handelt und ob letzteres isotopenanalytisch nachweisbar
ist.

Die in der Elbe in nur geringer Konzentration vorliegende HA-Fraktion kann durch raschen
Abbau in der Kolmationszone bis auf geringe Reste in I-4/1 im weiteren Uferfiltrat nicht mehr
nachgewiesen werden. Dennoch bleibt die DOC-Konzentration deutlich hoher als in den
ostelbischen Grundwissern und bietet sich damit als Indikator fiir Uferfiltrat an.

Praktisch identische “Cpa-Werte in der Elbe und in I-4/1 zeigen, daB der Abbau ohne
signifikante '*C-spezifische Fraktionierungen innerhalb der FA ablauft. Auch in I-6/3 bleibt die
1Cea-Aktivitit nach DOC-Abbau entlang der oberen FlieBbahnen des Uferfiltrats unverandert.
Der bevorzugte Abbau junger organischer Komponenten und die damit verbundene
Verschiebung der Verhiltnisse zugunsten meist dlteren, schwerer oxidierbaren DOC's verlduft
somit ohne erkennbare Anreicherung jahrtausendealten Kohlenstoffs.

Eventuelle Zumischungen geringer DOC-Konzentrationen aus Sickerwasser im oberen
Stromungsbereich wiren nur mit hohem analytischen Aufwand diagnostizierbar, da sie sich
wegen des zu erwartenden hohen '*C-Gehaltes (80-100 pMC) kaum vom Elbe-DOC
unterscheiden.

% 400 300 200 100 om yog ==20 300 200 100 om
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Elbe N Elbe
55 {
55 80 5
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Abb. 7.3-1: a) Mittelwerte der DOC-Konzentrationen (mg/l) 1995-97 im MeBprofil I,
b) Mittlere DOC-Konzentrationen (mg/1) 1995-97 im Mefprofil IT (NESTLER et al. 1998, 112).




Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser 167

Fiir 1-4/3 liegen widerspriichliche *Cra-Ergebnisse aus 2 Beprobungen vor, obwohl in beiden

Fillen elbbiirtiges DOC, hohe §“Cpic- und niedrige §**S-Werte deutlich dominierendes

Uferfiltrat erkennen lassen. Der héhere "*Cpa-Wert spricht dhnlich wie in I-6/3 fiir einen Abbau

ohne Isotopenfraktionierung.

Die Verschiebung zu dlterem DOC bei der 1. Messung wird kaum durch bevorzugten Abbau

jungerer FA-Anteile wihrend der Denitrifikation im Aquifer verursacht, da die raschen

Abbauprozesse in der mikrobiell hochaktiven Kolmationszone bereits in I-4/1 zur “*Ca-

Abnahme hitten filhren miissen. Dann hitten die schwer abbaubaren '‘C-alten FA-

Komponenten auch zu anderen Zeitpunkten in allen Bereichen des Uferfiltrats angereichert

werden miissen. Somit bleiben 2 mégliche Interpretationen:

1. Bei gleichzeitigem DOC-Abbau ohne Fraktionierung konnte '‘C-freier sedimentirer
organischer Kohlenstoff (SOC) aus dem elstereiszeitlichen Sediment aufgenommen worden
sein, wenngleich nicht einzusehen ist, warum dies nur im 1. Beobachtungszeitraum der Fall
war.

2. Durch vorher kurzzeitig exfiltrierende Verhiltnisse konnte eine DOC-Zumischung aus
rechtselbischem GW stattgefunden haben (Kap.5.2.1). Eine '‘Cra-Abnahme konnte
entweder durch direkte dispersive Mischung der Wisser oder durch Aufnahme von
retardiertem Relikt-DOC aus zuvor in I-4/3 residierendem Wasser verursacht werden.

Eine sichere Entscheidung wiirde zahlreichere Messungen erfordern.

7.3.3 "“C-Variationen im landseitigen Grundwasser

*Cra nimmt im landseitigen GW der Elbtalwanne mit der Tiefe wesentlich starker ab als “Cpic.
Wihrend '*Cpjc-Aktivititen von 70-80 pMC im tiefsten rechtselbischen GW der beiden
Mefprofile (MP I-1/5 und II-10/5) den typischen Anfangsgehalten bei der GW-Neubildung
entsprechen (Kap. 3.3.3) und damit zeigen, daB bis zur Aquiferbasis keine alten Wasser im *C-
MaBstab existieren, weist die FA-Fraktion des DOC wesentlich niedrigere '“C-Aktivitaten auf.
In I-1/5 betrigt die anhand von "“Cpic abgeleitete Verweilzeit zwischen mindestens 40 und
wenigen 100 Jahren und in 1I-10/5 entspricht das GW nach den *H-Aktivititen sogar dem
Jungwasseraltersbereich.

Aufgrund langer Co-Zwischenlagerung im Boden und méglicherweise auch durch den
bevorzugten Abbau junger organischer Verbindungen sind die '“Ca-Werte schon bei der GW-
Neubildung auf 80-100 pMC reduziert. Daneben kénnen aus der ungesittigten und gesattigten
Zone des Holozins geloste sedimentire Organika am '“Cpa-Riickgang beteiligt sein. Da die
Filtertiefe 1 in der Regel nahe an der Grenze elstereiszeitlicher zu holozinen Sedimenten liegt,
beriicksichtigt der dortige '“Cra-Anfangswert bereits den aus dem Holozin aufgenommenen
DOC-Anteil, so daB darunter nur elstereiszeitliches SOC oder fortgeschrittener Radiozerfall in
sehr altem GW einen '“Cra-Riickgang herbeifiihren konnen.



168 Kohlen- und schwefelisotopische Fraktionierungen im Grundwasser

Die MeBwerte von 48 und 44 pMC in I-1/5 und -4/5 stimmen mit dem diagnostizierten GW-
ZufluB unter der Elbe iiberein und weisen — bei *Cra-Anfangswerten von 90 + 10 pMC in den
oberflichennahen Grundwissern — auf zu 48 + 10 % aus “C-freien elsterglazialen Organika
stammendes DOC in Teufe 5 hin, wenn SOC-Losung als einzige Ursache der '*Cps-Abnahme
angesehen wird. Da die Oberflichenverhaltnisse (Vegetation, Boden) und die
Lockergesteinspetrographie bis zur Einzugsgebietsgrenze an der Wasserscheide zur Schwarzen
Elster nahezu einheitlich sind, konnen unterschiedliche Bildungsbedingungen in den
Neubildungsgebieten kaum Ursache der nach unten abnehmenden ¥Cra-Werte in den
rechtselbischen Grundwissern sein. Offensichtlich wird bei langsamer Losung der im Aquifer
eingebetteten Organika und gleichzeitig fortschreitendem Abbau — vorzugsweise des bei der
GW-Neubildung eingetragenen DOC — das Verhéltnis mit der Zunahme von GW-Tiefe und -
Alter zugunsten des inaktiven DOC sedimentiren Ursprungs verschoben.

Auch in den linkselbischen Grundwissern des Profil I nimmt '*Cga, selbst in den *H-reichen
oberen und mittleren Teufen, nach unten ab. In MSI-21 scheint die vertikale
Strémungskomponente zum Br. 22 in den beiden oberen Filtertiefen fiir iiberdurchschnittliche
teufenspezifische '“Cra-Aktivititen verantwortlich zu sein. In I-7/5 konnen die wenigen
Volumenprozent priquartiren Tiefenwassers weder bei H noch “Cpa zu nennenswerter
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Abb. 7.3-2: **Cgs-, DOC- und “*Cpie-Konzentrationen im MeBprofil Torgau-Ost 1.

Ware statt der SOC-Losung der selektive Abbau innerhalb der Fulvinsaurefraktion
Hauptursache der generellen '“Cps-Abnahme mit der Tiefe, so miiSten die DOC-
Konzentrationen in den landseitigen Grundwissern der Elbtalwanne und der Dahlener Heide
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nach unten wesentlich stirker abnehmen. Altere Grundwisser der Dahlener Heide zeigen, daB
die SOC-Losung sogar zu einer Uberkompensation des DOC-Abbbaus fiihren kann. Dies trifft
z.B. auf das GW in II-7/3 zu, da} méglicherweise von hoher aufragendem, organikareichem
Tertiar im Anstrom — wenige 100 m siidlich — beeinfluf3t wird.

Grundwiisser der Dahlener Heide und Beckwitzer Rinne

Wie sich besonders in 515/94 UT, II-7/3 und 3/75 zeigt, sind zunehmende DOC-Anteile
sedimentdrer Herkunft in alten Grundwissern mit erneuter Zunahme der bei der GW-
Neubildung bevorzugt abgebauten HA-Fraktion verbunden (Tab.7.3-1). Die hohe HA-
Freisetzung aus dem SOC steht in Einklang mit Beobachtungen von MONTJOTIN et al. (1998)
in tertidaren und alteren Lockergesteins- und Kluftgrundwasserleitern Frankreichs, wonach
Losungsprozesse an sedimentéiren Organica die HA-Fraktion im GW stirker betreffen als die
FA-Fraktion. Ebenso wie dort, deutet sich eine Cga-Anreicherung bei abnehmender "Cga-
Aktivitit an. Da die HA-Fraktion im alten GW der Dahlener Heide iiberwiegend — und in
starkerem MaBe als die FA — aus SOC freigesetzt wurde, weisen die hoheren 5"°C-Werte in
der HA darauf hin, daB Abbauprozesse iber die Jahrtausende zur "C-Anreicherung im
verbliebenen SOC fithrten. Daneben kann auch das DOC nach der Losung die gleiche
Evolution durchlaufen haben, wobei jedoch keine stirkere >C-Anreicherung in der HA als in
der FA zu erwarten ist, da sonst auch in jingeren Wassern (aus denen HA extrahiert werden
konnte) systematische "C-Unterschiede zwischen beiden DOC-Fraktionen auftreten miiiten.
Aus noch ungeklirten Griinden 1Bt das *H-arme, hochstens wenige Jahrhunderte alte
elbunterquerende GW in I-1/5 und -4/5, trotz des fast zur Hilfte aus sedimentdren Organika
stammenden DOC, keine *Cga-Anreicherung erkennen.

Zur Klarung der Unstimmigkeiten in I-1/5 und -4/5 und genaueren Feststellung der auch von
MONTJOTIN et al. (1998) noch nicht sicher ermittelten Ursachen der *C-Anreicherung in altem
DOC sowie zur sicheren Stiitzung der Befunde, sind weitere Untersuchungen an '*C-alten
Grundwiissern des Torgauer Raumes notwendig.
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Abb. 7.3-3: §"°C-Werte (%o PDB) und “C-Aktivitaten (pMC) der Fulvinsiurefraktion des
DOC in Torgau-Ost. An der Huminsaurefraktion der MP 11-7/3 und 3/75 wurde nur der 5°C-
Wert bestimmt. Die “Cya-Aktivitat ist vermutlich gleich oder kleiner als die der FA.
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Die in 3/75 (ca. 6 km siidlich von Mehderitzsch, nahe der Quartérbasis der Dahlener Heide)
ermittelte "*Cra-Aktivitit von 34 pMC ergibt nach Gl. 3.3-14 und bei einem Anfangsgehalt von
ca. 80 pMC ein zu hohes GW-Alter von tber 7000 Jahren. “Cpic tauscht in 3/75 mit 27 pMC
und einem Anfangsgehalt von ca. 75 pMC sogar iiber 8400 Jahre vor, da in der gesittigten
Zone sekundires inaktives DIC durch Carbonatlésung und SOC-Oxidation gebildet wird.
Dagegen ist durch Oxidation des bei der GW-Neubildung eingetragenen DOC keine
nennenswerte DIC-Bildung zu erwarten.

Wird ein 8“Cpic-Anfangswert von —20 %o PDB bei der GW-Neubildung angenommen, so
stammt mindestens "4 des DIC (mit ca. =15 %o) aus der Losung von Carbonat (mit 0 £ 3 %o).
Da der 3*'S-Wert von 29,9 %c CDT SO,>-Reduktion und damit C.,-Oxidation in der
gesittigten Zone anzeigt, ist ein noch héherer DIC-Anteil aus Carbonatgestein notwendig, um
“Cpic auf —15 %o anzureichern. Co mit —27 + 3 %o PDB kann vor allem durch Fe(III) und
SO,* ohne wesentliche Isotopenfraktionierung oxidiert werden oder bei der Methanogenese
disproportionieren (Tab. 5.4-1) und wirkt damit der “Cpic-Anreicherung durch Carbonat
entgegen. Durch Methanogenese (Fermentation, CO»-Reduktion, Kap. 7.1.2) kann “*Cpyc zwar
ebenfalls kurzfristig angereichert werden, doch wird das dabei gebildete CH4 anschlielend
groBtenteils oder vollstandig im GW oxidiert, so daB sich das *C/'*C-Verhiltnis des gesamten
freigesetzten DIC wieder der Ausgangszusammmensetzung des Cor, annahert.

Wird aufgrund dessen von einem sekundéren, inaktiven DIC-Anteil von mindestens 25% aus
dem Aquifer ausgegangen, so ergibt sich ein korrigertes “Cpic-Alter von héchstens 6000
Jahren in 3/75. Geht man von gleicher DIC-Anfangskonzentration (2,3 + 0,8 mmol/l) wie in
den jungen Grundwissern der Elbtalwanne aus, so stammt ungefihr die Halfte des
iiberwiegend hydrogencarbonatischen DIC (4,7 0,1 mmol/l, n=2) aus dem Aquifer, d.h. es
ergeben sich realistischere GW-Alter von < 3000 Jahren.

Tab. 7.3-2: Korrigerte ““Cpic-Alter (a) in Abhangigkeit vom Anteil des sekundiren, inaktiven
DIC in 3/75 bei 2 MeBwerten von 27 = 1 pMC und einer Anfangsaktivitdt von 75 = 10 pMC.
Die den tatsdchlichen Verhiltnissen nahekommenden Werte sind hervorgehoben.

Sekundires DIC (%) 0 25 30 40 50 0
¥Cpic-Alter (+ 1400 a) 8415 6037 | 3467 41927 2685 840
unkorrigiertes Alter

MP 3/75 und das #hnlich alte GW in 1/75 UT spiegeln die lidngsten Verweilzeiten im
Einzugsgebiet Torgau-Ost wider. In 1/75 UT und Brunnen Kaisa stammt ein Teil des an C
angereicherten DIC wahrscheinlich ebenfalls aus der Lésung von Carbonat, das hauptsachlich
aus glazialen, nicht fluviatil umgelagerten Geschiebemergeln in den elsterglazialen Morénen der
Heide stammen muB.
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In 103/94 deuten die *H- und “*Cpic-Gehalte, shnlich wie in 104/94, auf Jungwasser-
Zumischung zu einem Wasser, das ohne Korrektur des "“Cpyc im Altersbereich von 1/75 OT zu
sein scheint, jedoch im Gegensatz zu diesem mit —16,4 %0 PDB mindestens 15 % sekundéres
DIC gesteinscarbonatischer Herkunft erkennen laBt, wenn man Methanogenese als Ursache der
“Cpic-Anreicherung ausschlieBt, und somit maximal 2000 Jahre alt ist. Geht man von DIC-
Anfangsgehalten von ca. 2 mmoll in 103/94 aus, korrigert sich das Alter auf einige
Jahrhunderte.

Tab. 7.3-3: "“C-Aktivititen des DIC und DOC sowie Begleitparameter in regional gebildeten
Grundwissern im Einzugsgebiet Torgau-Ost (verandert aus TRETTIN et al. 1998, 108).

GWBR Gel.héhe Filter Datum 3H HCO5™ ' 4Cmc Bl 3CD.’(C HCF,\ 5' 80
mNN mu.Gel TU |mmoll| pMC il (%«PDB) 2| pMC |%. SMOW

HyTo 1/75 OT 221091 0 : 105 | 433 . 1-256 9.1

HyTo 1/75 UT| ca. 166 82,0 | 22.1091 0 4,00 253 - =158 -9.1

HyTo 3/75 150,7 67,0 10.5.95 0 435 27,0 -155:-154 -9.2

18.9.96 0 4.50 27,2 -149:-154 34 -9.4

Br. Kaisa 23.1091 [ L5 4.20 28,3 - -15.4

HyToO 103/94| 179.9 90,0 4.7.95 3.5 3,80 42,8 - -16.4 -9.7

G 520/94 OT 13.5.97 0,51 -13.8 - -9.8

G 520/94 MT | 1138 28,5 10.5.95 0,5 1,80 63,3 -14,4:-145 -9.8

1I-7/3 849 23,6 10.5.95 0 1,85 49,6 -20,9: -20,9 -9.3

16.9.96 0 1,85 46,9 -19,9:-21.2 51 -9.6

G 507/94 UT 82,1 51,0 10.5.95 2.8 1,45 72,0 -18,6 : =20,2 =93

1-7/5 83,1 49,0 14.8.95 8,6 1,50 70,0 -159:-195: 64 -9.4

G 510/94 UT 84,1 44.8 10.5.95 2.9 1,40 78,5 19212121 -9.4

G 512/94 UT 80,1 45,0 10.5.95 7.2 1,60 70,2 -18.8 i -20,9 -8.8

G 515/94 UT 82,8 42,0 10.5.95 0 3,20 59,0 -16,4 i -18,2 -8.9

18.9.96 0 3,20 60,2 -17,5: 18,3 62 -8.9

G518/94MT | 934 30,0 10.5.95 3.5 1,60 85,0 -206:i-223 -8.3

1-1/3 82,9 28.8 16.8.95 1 -18.4 - 61 -95

2.6.97 12 1,08 87.0 -18.6 -9.6

1-1/4 82,9 39,5 2.6.97 17 ¢ 1,00 90,0 -13.3 -9.6

1-1/5 82,9 43,7 16.8.95 L7 i 140 72,0 -18.4:-20,0 48 -9.4

2.6.97 1 1,35 ¢ 782 :-188 -9.4

II-10/5 82,7 42,8 17.9.96 27 i 1,70 i 910 i-19.4:i-19.7 69 i -99

D 5'3Cmc-Bestirmnung an gefilltem BaCO;
2 " " am fiir die '“Cpic-Analyse extrahierten CO;

Wie in den von den Einzugsgebiets-Randbereichen den Mockritzer Fassungen zuflieBenden
Grundwissern, deren Alter anhand von Druckgradienten und durchschnittlichen
Permeabilititen auf hochstens einige Jahrhunderte geschitzt werden (TGU 1997), sind auch in
der Dahlener Heide — trotz teilweise uberdeckender Geschiebe und Tertidrschollen —
Jahrhunderte, nur in Ausnahmefillen Jahrtausende alte Wisser zu erwarten. Mittlere
Verweilzeiten, wie sie sich in 3/75 ohne Beriicksichtigung der DOC- und DIC-Freisetzungen
im Aquifer ergeben, sind nur in den aus dem Priquartdr aufsteigenden Tiefenwasseranteilen
denkbar.
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Durch die letzte Kaltzeit geprigte 8'*Opao-Werte (<—11 % SMOW ) wurden weder in der
Elbtalwanne noch westlich davon angetroffen. Nur im Priquartir verfilterte MeBpunkte
konnten einen solchen Befund liefern. Bei Tiefenwasserzumischungen wvon wenigen
Volumenprozent, wie an der Quartédrbasis im stidwestlichen Abschnitt des MeBprofil I, sind
isotopisch leichte Wasseranteile nicht detektierbar, da die Differenz zu den rdumlich und
zeitlich stark variierenden 3'*0-Werten im GW des quartiren Aquifers und zum MeBwertfehler

zu gering ist.
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8 Zusammenfassung und SchluBfolgerungen

In der Elbtalwanne bei Torgau, wo die entlang des westlichen Elbufers angeordneten
Trinkwasserforderbrunnen ein Gemisch aus Uferfiltrat und landseitigen Grundwissern fordern,
wurden schwerpunktmiBig entlang zweier MeBprofile im Einzugsgebiet des Wasserwerkes
Torgau-Ost Isotopenuntersuchungen durchgefiihrt, um

* Stromungs- und Mischungsprozesse der Wisser und Inhaltsstoffe sowie
* Herkunft, Umwandlung und Verbleib der exogen und endogen eingetragenen Inhaltsstoffe
und damit die komplexe Abfolge der Reaktions- und Abbauprozesse im Aquifer

in Abhingigkeit von der Foérderleistung der Fassungen und den Milieubedingungen im
Uferfiltrat und den landseitigen Grundwiissern zu bestimmen. Die isotopenanalytische
Charakterisierung dieser Prozesse baut auf vorangegangene hydrodynamische und -chemische
Untersuchungen der Hochschule fir Technik und Wirtschaft sowie der Technischen
Universitdt Dresden auf (GRISCHEK et al. 1995 a, b). Im Verbund konnten die erzielten
Ergebnisse und Modelle wechselseitig uberpriift und erginzt werden (DEHNERT 1998,
NESTLER et al. 1998).

Die sowohl im Uferfiltrat als auch in der Elbe durchgefiihrten Zeitreihenanalysen zur
Hydrochemie sowie zu den Isotopenverhaltnissen des Wassers (hauptsichlich §'°0, *H) und
verschiedener Inhaltsstoffe (hauptsichlich 8"Cpic, 8" Nwos 8°‘Ssos) dienen weniger der
Aufklarung der Ursachen der vorwiegend von Temperatur und Wasserstand abhingigen
Variationen im FluB — dies hitte wesentlich aufwendigere Untersuchungen im Rahmen eines
eigenstindigen Projektes erfordert — als vielmehr der rdaumlichen und zeitlichen Verfolgung der
Variationen im uferfiltratbeeinfluBten Aquifer, um FlieBzeiten zu bestimmen und von der Elbe
vorgegebene Schwankungen von solchen unterscheiden zu kénnen, die durch Zumischungen
aus der ungesittigten und geséttigten Zone sowie durch Redoxprozesse in der mikrobiell
hochaktiven, geringdurchlidssigen Kolmationszone (unmittelbar unter dem FluBbett) und im
sandigen Aquifer darunter hervorgerufen werden.

Differenzierung von Uferfiltrat und landseitigen Grundwiissern anhand des 8" Cpic

In der Kolmationszone fithrt hoher CO»-Druck durch rasche C,g-Oxidation zu einem
Riickgang der pH-Werte von durchschnittlich 7,5 in der Elbe auf ca. 7,1 im Uferfiltrat und der
§"Cpic-Werte um 2-3 %o PDB (Abb. 4.3-6 & -7). Darunter bleiben die §“Cpic-Werte im
Uferfiltrat nahezu konstant, da jenseits der Kolmationszone der biologische Umsatz unter
anoxischen Bedingungen nur noch gering ist. Alle “Cpic-Abreicherungen im Uferfiltrat-
Randbereich sind daher entweder auf Zumischungen von Boden-CO-, aus der ungesattigten
Zone oder von landseitigem GW unten zuriickzufiihren. Dieser Sachverhalt erleichtert
wesentlich die Bildung anderer Inhaltsstoffe innerhalb des Uferfiltrats von &uBeren
Zumischungen zu unterscheiden.

Neben der Abgrenzung von Uferfiltrat gegen landseitige Grundwisser 1aBt auch das durch
Methanogenese an “Cpc angereicherte, elbunterstrémende rechtselbische GW der Teufe 4 im



174

MeBprofil Torgau-OstI erkennen, daB sich “Cpc meist besser als jeder andere
hydrochemische und isotopische Parameter eignet, um Wisser unterschiedlicher Herkunft und
Genese zu differenzieren und Mischungsprozesse zu dokumentieren, da sich die *Cpc-Werte
im praktisch vollkommen silikatischen Aquifer der Elbtalwanne nach der GW-Neubildung
selten verdndern und daher nahezu konstant niedrig bleiben.

Die bindigen Ton- und Schluffschichten spiegeln innerhalb des Aquifers einen wesentlich
lingeren Sedimentationszeitraum wider als die umgebenden Sande und Kiese und weisen daher
in der Regel hohere Organikagehalte auf. Obwohl die Reduktion des im GW enthaltenen
Sulfats (fast 200 mg/l) thermodynamisch giinstiger wire, kann daher Methanogenese in
organikareichen Mikrohabitaten des Zwischenstauers stattfinden. Die starke “Cpc-
Anreicherung ohne signifikante Verinderungen der pH-Werte, COjug- und HCOs -
Konzentrationen 146t auf Methanogenese — vorrangig durch CO,-Reduktion statt Fermentation
— schlieBen.

Die Beeinflussung der Hydrodynamik durch den Zwischenstauer kann bei darin stattfindender
BCpic-Anreicherung und ausreichender MeBstellendichte wie ein kontinuierlich in den
Zwischenstauer eingegebener Tracer zur Verfolgung und Abgrenzung von FlieBwegen genutzt
werden. Aufgrund dhnlicher GW-Beschaffenheit iiber und unter dem Zwischenstauer ist dies
anhand der Hydrochemie nicht so differenziert moglich. Speziell eine FluBunterstromung 140t
sich so vielleicht auch an anderen Fassungen nachweisen und priziser darstellen.

Das Stomungsmuster mit Elbunterstromung bei Fassungsbetrieb im Profil I zeigt, daB die Elbe
nicht dberall als absolute hydraulische Randbedingung und Einzugsgebietsgrenze der
Fassungen angesehen werden kann. Obwohl die Schutzzone Il per Definition das gesamte
Einzugsgebiet der Fassungen umfaBt, wird sie bei Torgau nicht auf rechtselbisches Gebiet
ausgedehnt, da die damit verbundenen Restriktionen und der Aufwand als unverhiltnisméBig
hoch eingeschatzt werden und von ausreichender Geschiitztheit des in die Forderbrunnen
flieBenden Grundwassers ausgegangen wird. Die Elbunterstrémung im Profil T und vor allem
der durch “Cpiec nachweisbare Zustrom rechtselbischen Grundwassers oberhalb des
Zwischenstauers zur Fassung VI zeigt jedoch, daB auch ostlich der Elbe eine Schutzwiirdigkeit
besteht. Die durch DDR-Behorden im rechtselbischen Torgauer Raum ausgewiesene
Schutzzone IV, deren Auflosung von sichsischen Umweltbehorden angestrebt wird, kénnte
eine KompromiBlésung darstellen, die wvielleicht auch auf andere uferfiltratfrdernde

Fassungsstandorte {ibertragbar ist.

Sedimentire Sulfide

Im AnschluB an die Methanogenese stattfindende SO. 2"-Reduktion durch CHj und/oder H,
muf fir die Bildung isotopisch ungewohnlich leichter sedimentirer Sulfide mit —28,6
+0,3 %0 CDT bei MP I-1/4, unmittelbar unter den Schluffschichten, verantwortlich sein
(Abb. 5.1-1 & -2), doch ist die Desulfurikationsrate zu gering, um *$ im SO4* signifikant
anzureichern. Ansonsten weisen die iiberwiegend aus heterotropher Desulfurikation
hervorgegangenen Sulfide in 10-40 m Aquifertiefe in der Regel —15..—-20 %o CDT auf und
lassen bei erwartungsgemiB 11 %o CDT im priindustrielien $0.% auf eine Fraktionierung von
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Ems.sos =—28 5% schlieBen. Das priindustrielle SO, wurde unter urspriinglichen
Milieubedingungen nach der GW-Neubildung kaum an **S angereichert, da die Desulfurikation
im Quartir des Torgauer Raumes mit Halbwertszeiten von mindestens mehreren
Jahrhunderten, wahrscheinlich sogar iiber 1000 Jahren abliuft. Dies ergibt sich aus *H-alten
Grundwissern der Elbtalwanne ohne signifikante **S-Anreicherung durch Desulfurikation
(trotz geeigneter Milieubedingungen) und jahrhunderte, z.T. sogar iiber 1000 Jahre alte
Grundwisser der Dahlener Heide, die nirgends mehr als 50 % SO, -Reduktion erkennen
lassen. Die von BOTTCHER et al. (1992) im Fuhrberger Feld auf 80-100 Jahre geschitzte
Halbwertszeit der Desulfurikation muB auf hohere Gehalte und/oder leichtere Abbaubarkeit
des organischen Kohlenstoffs im Aquifer zuriickzufithren sein.

Urspriinglich bereits in 10-15m Tiefe unter der Aue herrschende SO,”-reduzierende
Verhiltnisse werden heute nur noch vereinzelt nahe der Quartirbasis der Elbtalwanne und in
anthropogen noch weniger beeinfluBten Grundwissern der Heidegebiete angetroffen. Westlich
der Aue haben hohe Konzentrationen landwirtschaftlichen Nitrats die vermutlich als Pyrit,
Markasit und Monosulfid von Eisen und Mangan vorliegenden Sulfide bis in ca. 30 m Tiefe
fast vollstindig oxidiert, da die pleistozdnen Sandb&den westlich der Aue NO;~ schlechter
zuriickzuhalten vermoégen als die holozinen Auelehmbdden. Da auf letztere sogar geringfligig
hohere Stickstoffkonzentrationen durch Diingung gelangen, sind nur die Retentionskapazititen
der landwirtschaftlichen Béden fiir die unterschiedlichen NO; -Eintrige ins GW
verantwortlich.

Einflull aszendenten Zechsteinsulfats auf die sedimentiren Sulfide

Im tertidren Seeton und den untersten 10 m Metern des sandig-kiesigen Quartirs steigen die
Konzentrationen und 8°*S-Werte der sedimentiren Sulfide rasch an (100 bis mehrere
1000 ppm S mit meist 0 £ 5 %0 CDT) und unterscheiden sich damit deutlich von den Sulfiden
im Hauptteil des Aquifers. Sie sind aus groBflachig durch den organikareichen tertidren Stauer
extrem langsam aufsteigendem Zechstein-SO.*~ hervorgegangen, das durch teilweise
Reduktion an **S angereichert wurde. Damit lift sich der Aufstieg zechsteinsalinarer
Tiefenwisser an die Basis der Elbtalwanne auch dort flichenhaft nachweisen, wo dies aufgrund
geringer Zumischungsraten hydrochemisch und -isotopisch nicht méglich ist.

In Torgau-Ost liegt eine besonders giinstige hydrodynamische Situation vor, da die
Begrenzungen des Miihlberger Graben, in dem sich das Zechstein reliktisch erhalten hat,
beiderseits und parallel zur Elbe verlaufen (Abb. 2.1-1), so daBl oberhalb des Tertidrs keine
Stromfahnen salinaren Tiefenwassers das unzureichend bekannte Verbreitungsgebiet des
Zechsteinvorkommens verlassen kénnen. Dieses lieBe sich daher genauer als durch die
geophysikalischen Kartierungen von BRAUSE & HOFFMANN (1974) und die wenigen
Pritertidrbohrungen (TONNDORF 1989) kartieren, wenn kiinftige Quartirbohrungen zwischen
Torgau und Miihlberg sowie archiviertes Bohrmaterial auf Sulfidgehalt und -signatur in
Vertikalprofilen untersucht wiirde.
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Ahnlich wie iiber dem Miihlberger Graben bieten weite Teile Mittel- und Norddeutschlands
giinstige Voraussetzungen, um einen iiber geologische Zeitrdume aus aszendentem SO,
gebildeten Sulfidanteil an der Quartirbasis nachweisen zu kénnen,

Tiefenwasseraufstieg bei WeBnig und Kunzwerda

Im Gegensatz zu den Sulfiden 1aBt die GW-Beschaffenheit nur am westlichen Ende des Profil I
den Zustrom von wenigen Volumenprozent aus dem permotriassischen Deckgebirge erkennen.
Dort steigt Tiefenwasser bevorzugt durch tektonische und bis in die tertidre Aquiclude
hineinreichende subrosive Stérungen sowie durch geologische Fenster zur Quartirbasis auf.
Darin geloste Carbonate aus Zechstein und Unterem Buntsandstein des Miihlberger Grabens
sowie zechsteinsalinares SO,*" fiihren zur Anreicherung von “Cpyc, *S und **Oso,, wodurch
sich die Mischungsanteile der Ionen (Gew.-%) und Wisser (Vol.-%) im jeweiligen MeBpunkt
niherungsweise berechnen lassen. Die Eignung von "Cpe zur Untersuchung von
Tiefenwasserzumischungen ergibt sich aus der fast vollkommenen Carbonatfreiheit der
vorwiegend fluviatilen Quartarablagerungen der Elbtalwanne und des tertidren Lockergesteins
darunter.

Das fiir die gespannten Verhiltnisse notige Druckpotential baut sich linkselbisch durch die
Nahe zur Dahlener Heide auf, wo der regional zusammenhingende GW-Spiegel wenige
Kilometer siidlich bis zu 40 m hoher als in der Elbaue liegt (Abb. 2.2-1b). Vermutlich bestehen
innerhalb der permotriassischen Klufigrundwasserleiter hydraulische Verbindungen nach
Norden entlang der siidwestlichen Abbruchkante des Miihlberger Grabens (Abb. 2.1-3).

Die Heterogenitit der GW-Beschaffenheit sowie von Fassungsbetrieb und Elbwasserstand
abhiangige Veridnderungen der FlieBrichtung und -geschwindigkeit in der Aue fiihren auch in
den MeBpunkten nahe der Quartérbasis zu starken zeitlichen Variationen der Konzentrationen
und Isotopenverhiltnisse der Inhaltsstoffe. Dies schrinkt die Genauigkeit der berechneten
Tiefenwasserzumischungen ein.

Freisetzung von *C-freiem DOC und DIC im Aquifer

Das DOC der untersuchten Wisser setzt sich etwa zur Hilfte aus hydrophilen, nicht an XAD-
8-Harz sorbierenden DOC-Fraktionen und einem fast ebenso hohen Fulvinsiure-Anteil
zusammen. Huminsiure (HA) kann nur vereinzelt aus landseitigen Grundwissern gewonnen
werden, wobei alte Grundwisser eine iiberproportionale Zunahme des HA-Anteils auf wenige
Prozent durch fortgeschrittene Losung sedimentdrer Organika erkennen lassen. Die
geringkonzentrierte HA der Elbe wird in der Kolmationszone rascher abgebaut als andere
DOC-Fraktionen und ist im Uferfiltrat nicht mehr nachweisbar.

Bei langsamer Losung der im Aquifer eingebetteten Organika und gleichzeitig bevorzugtem
Abbau des bei der GW-Neubildung eingetragenen jungen DOC veschiebt sich das Verhiltnis
mit zunehmendem GW-Alter zugunsten des inaktiven DOC sedimentiren Ursprungs. In
Einzelfillen wird der DOC-Abbau durch SOC-Lésung in organikareichen Schichten
iiberkompensiert. Daher nimmt Y Cp4 mit der Tiefe rasch ab, wihrend YCpic in den héchstens
wenige Jahrhunderte alten, innerhalb der praktisch carbonatfreien Elbtalwanne gebildeten
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Grundwissern kaum unter die Anfangsaktivitit (75 + 10 pMC) sinkt. Dort stammt bis zur
Hilfte des DOC im tiefsten Aquiferbereich aus elsterglazialen Organika.

Im Gegensatz zur Wannenfiillung enthalten die Mordnen der Dahlener Heide fluviatil noch
nicht umgelagerte Carbonate, insbesondere Geschiebemergel, die noch immer DIC ins GW
abgeben. Infolge hohen Alters der Heidegrundwisser weit fortgeschrittene Carbonatlosung
und SOC-Oxidation filhren zu hohen inaktiven DIC-Anteilen und damit zu “C-
Altersiiberschitzungen. Korrekturen anhand des 8“Cpc sind nur begrenzt moglich, da
Carbonat mit 0 + 3 %o PDB und Co mit =27 £ 3 %o die Signatur des DIC von anfinglich —20
+2 %o bei der GW-Neubildung, in verschiedene Richtungen lenken. Die geringeren DIC-
Gehalte in den bis zur Aquiferbasis wesentlich jiingeren Grundwassern der Elbtalwanne diirften
den Anfangsgehalten der Heidegrundwisser entsprechen, wodurch sich der sekundare inaktive
DIC-Anteil genauer abschitzen ld6t als durch BCpic. Die Korrekturen lassen teilweise GW-
Alter > 1000 Jahre und damit signifikanten '*Cga-Zerfall in der Dahlener Heide moglich
erscheinen.

Aufgrund primér hoherer C/*C-Verhiltnisse des SOC und/oder einer Evolution des inaktiven
organischen Kohlenstoffs vor oder nach der Losung weisen die Grundwisser der Dahlener
Heide bei geringer '*Cpa-Aktivitit erhohte 8°Cga-Werte auf. Noch stirker ist die “C-
Anreicherung in der HA-Fraktion, da sie zu einem hoheren Anteil sedimentdren Ursprungs ist
als die FA. Die Beobachtungen stimmen mit den Befunden von MONTJOTIN et al. (1998) in
tertidren und dlteren franzosischen Kluft- und Lockergesteinsaquiferen tiberein und erfordern
zur Ermittlung der auch von MONTJOTIN noch nicht ermittelten Ursachen der “C-
Anreicherung im alten DOC sowie zur Stitzung der Befunde weitere Untersuchungen an '“C-
armen Grundwissern des Torgauer Raumes.

Autotrophe Denitrifikation

In Profil I ist die erhebliche Bildung sekunddren Sulfats mit nahezu gleicher Signatur wie die
sedimentédren Sulfide der mittleren Aquifertiefe (—15...—20 % CDT), sowohl im Uferfiltrat als
auch im brunnennahen landseitigen GW, auf Sulfidoxidation durch autotrophe Denitrifikation
zuriickzufithren, die vor allem durch die hohe Férderleistung der dortigen Fassung VI (5
Brunnen & durchschnittlich 230 m*/h) ausgelost wird.

Verminderte C,-Mineralisation und Denitrifikation durch geringere mikrobielle Aktivitit in
der Kolmationszone wihrend des Winterhalbjahres fiihrt

* zu hoheren 8”Cpic-Werten durch geringere Bildung von sekundirem DIC im Uferfiltrat
beider Profile und

* zu verstirkter Sulfidoxidation und entsprechendem 5**S-Riickgang durch VorstoB héherer
NO; -Konzentrationen in ehemals SO4* -reduzierendes Milieu des Profil I (Kap. 5.2.1).

Hingegen bewirken im Profil II

* die geringere Forderleistung der Fassung VIII (3 Brunnen a ca. 150 m’/h),
* der durch Fehlen von Zwischenstauern ermoglichte VorstoB des Uferfiltrats bis zur
Agquiferbasis und
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* eine im Bereich der Teufe 1 moglicherweise geringere Durchlassigkeit

eine geringere FlieBgeschwindigkeit zur Fassung VIII, wodurch NOs~ im Uferfiltrat und
landseitigen GW-Zustrom noch vor Erreichen sulfidfiihrender Aquifertiefen heterotroph
abgebaut wird. Autotrophe Denitrifikation ldBt sich im Profil IT nirgends nachweisen, so daB
sich der &S im Uferfiltrat kaum verindert. Die SO.*-Zunahme ohne wesentliche
Signaturanderung in Teufe 3 ist, wie in gleicher Tiefe des Profil I, auf reliktisches SO> aus bei
gelegentlichen Fassungsabschaltungen exfiltrierendem GW zuriickzufiihren.

Im Profil II kann lediglich Sulfidoxidation durch Fe(IIl)-Reduktion ab Teufe 3 nachgewiesen
werden. Der gleiche ProzeB findet nach der Denitrifikation auch im Profil I ab mittlerer
Aquifertiefe statt. Entsprechend der stochiometrischen Verhiltnisse in Tab. 5.4-2 werden
Fe(Il) und SO,> im Verhaltnis 15:2 freigesetzt. Wenngleich die damit verbundene allgemeine
Sideritiibersattigung im Uferfiltrat und landseitigen GW der unteren Aquiferhilfie keine
exakten Stdchiometriebetrachtungen zuldBt, lassen die erheblichen Fe(Il)-Freisetzungen ohne
nennenswerte Bildung isotopisch leichten sekunddren Sulfats auf Fe(IIT)-Reduktion in beiden
MeBprofilen schlieBen.

Aufgrund vergleichsweise kurzer Verweilzeit des Uferfiltrats im Aquifer ist die Fe(Il)-
Freisetzung durch Fe(III)-Reduktion im landseitigen GW weiter fortgeschritten; auch fern der
Trinkwasserforderbrunnen, da die Landwirtschaft erheblich zu weitrdumiger Verschiebung der
Redoxzonen beitrigt. Besonders hoch sind die Fe(II)-Konzentrationen in den schon wenige
Meter unter dem GW-Spiegel NO; -freien Grundwissern der Aue, wihrend hohe NOs -
Konzentrationen bis in mittlere Aquifertiefe in den westlich der Aue zustrdmenden
Grundwissern keine Fe(I1)-Bildung zulassen.

Empfehlungen und Prognosen zur Beschaffenheitsentwicklung

Da der Wasserverbrauch seit der Wende stark zuriickgegangen ist, sind in Torgau-Ost
kontinuierlich hohe Forderleistungen, wie wihrend des Untersuchungszeitraumes im Profil I,
heute nicht mehr iiblich. Dies schont das fassungsnahe Sulfidreservoir im Aquifer und das
damit vorhandenen Potential zu rascher autotropher Denitrifikation, das bei hoher NO; -
StoBbelastung von Bedeutung werden koénnte. Bei intermittierendem (gegeniber
kontinuierlicher Férderung entsprechend verstirktem) Fassungsbetrieb ist dennoch weiterhin
zu beachten, daB nicht wieder NO;~ in sulfidfihrende Aquifertiefen nahe der Fassung
hinabgezogen wird. Dazu ist die Férderung auf wenige Wochen zu begrenzen oder mit
geringer Leistung (wie im Profil IT) zu betreiben. Bei max. 150 m’/h je Brunnen sind auch an
den anderen Fassungen entlang der Elbe keine hohen Sulfidoxidationsraten zu erwarten.

Der durch Fe(IIT)-Reduktion hervorgerufene Sulfidabbau ist hingegen weitaus geringer, jedoch
mit erheblicher, fir den Wasserwerksbetrieb akut problematischer Fe(II)-Freisetzung im
Aquifer verbunden. Im Gegensatz zur autotrophen Denitrifikation kann der Sulfidoxidation
durch Fe(IIT)-Reduktion (bis hinab zur Quartirbasis der Elbtalwanne) nicht durch Reduzierung
der Forderleistung entgegengewirkt werden, da hauptsichlich die Landwirtschaft fiir die in
absehbarer Zeit nicht reversible Verschiebung der Redoxzonen in ehemals SO,
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reduzierendem Milieu verantwortlich ist. Nur durch eine in der Praxis kaum durchsetzbare, fast
vollstandige Einstellung der Diingung in Schutzzone Il kénnten die Milieubedingungen und
Fe(II)-Gehalte im landseitigen GW den urspriinglichen Verhiltnissen angenihert werden. Bis
zur Einstellung dhnlicher Verhiltnisse in der unteren Aquiferhélfte wie im anthropogen noch
wenig beeinfluBten rechtselbischen GW der Teufe 5 in Profil I wiirden mehrere Jahrzehnte
oder sogar iiber ein Jahrhundert vergehen. Ohne die Landwirtschaft bliebe die Fe(II)-
Freisetzung durch Fe(II)-Reduktion hauptsichlich auf den Fassungsnahbereich beschrankt.

Die zunehmende, haufig den Grenzwert von 250 mg/l uberschreitende Sulfatisierung
landseitiger Grundwisser ist auf Eintriige aus der ungeséttigten Zone und die Bevorzugung
von Sulfid als Elektronen-Donator seit Anderung der Milieubedingungen zuriickzufiihren.
Daher, und wegen der selbst unter den urspriinglichen natiirlichen Milieubedingungen zu
langsam ablaufenden Desulfurikation, ist ein nennenswerter Abbau der vorwiegend
anthropogenen SO,*-Fracht durch Reduktion nicht zu erwarten.

Der unvermindert hohe SO, -Eintrag ins oberflichennahe Uferfiltrat unter den
landwirtschaftlich unbeeinfluiten Wiesen zwischen Elbe und Fassungen zeigt, daB der in der
Bodenzone akkumulierte, aus atmosphédrischen Immissionen - insbesondere der
Braunkohleverbrennung im Mitteldeutschen Revier — stammende Schwefel noch iiber
Jahrzehnte hinweg einige hundert mg/l SO, ins Perkolat abgeben wird. Ahnliche 5**S-Werte
(0...4 %o CDT) im SO,*-reichen landseitigen GW von Torgau-Ost lassen darauf schlieBen, daf
dieser S-Anteil auch unter den landwirtschaftlichen Nutzflichen gegeniiber dem isotopisch
schwereren SO.*~ der Mineraldiinger stark dominiert. Dies bestitigt, daB die tatsichliche
atmosphirische S-Deposition bis zur Wende weitaus hoher war, als MOLLER & LUX (1992)
und IHLE & LIPPOLD (1995) angeben, da sie u.a. die Interzeptionsdeposition und trockene
SO,-Adsorption nicht berticksichtigen konnten.
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9 Forschungsbedarf

Die exaktere Analyse der Isotopenvariationen in Elbe und Uferfiltrat bedarf zeitlich sehr eng
aufeinanderfolgender und ereignisbezogener Zeitreihenmessungen, die iiber den Rahmen dieses
Projektes hinausgehen. Aus dem FluB gewonnene Daten konnten genauere Informationen
dariiber geben:

* welche Anteile verschiedene Quellen an den Gesamtkonzentrationen von DIC, NOs~, SO.>
und anderen Inhaltsstoffen haben,

* welche Redoxprozesse in den Grund- und FlieBwissern des Einzugsgebietes zu weiteren
Isotopenvariationen fiihren und

* welchen Einflul Wasserstand und Temperatur jeweils ausiiben.

Besonders Komplex ist die Klirung der Herkunft und Genese des DIC in der Elbe. Die
saisonalen Variationen der DIC-Gehalte stimmen weitgehend mit den Beobachtungen von
KEMPE (1979) iiberein, doch miissen die Ursachen der Schwankungen aufgrund der 8”Coue-
Werte teilweise neu interpretiet werden. Die Validierung der bisherigen Ergebnisse in
Kap. 4.2 bediirfen eines mehrjahrigen Monitorings. Nur so konnte beispielsweise festgestellt
werden, ob geringe Konzentrationen isotopisch iberdurchschnittlich schweren DIC’s bei
schwachem oder gar ausbleibendem Hochwasser im Frithjahr tatsichlich auf einsetzende
Algenbliite zuriickzufiihren sind. Neben den von KEMPE (1979) betrachteten EinfluBfaktoren
(Photosynthese durch Algen im FluB sowie C,,-Oxidation im FluB und unter dem FluBbett)
sind DIC-Austauschprozesse mit Boden-CO; im zuflieBenden GW bzw. mit Luft-CO, im Fluf3
sowie wechselnde Oberflichen-, Zwischen- und BasisabfluBanteile stirker zu beriicksichtigen.

Entgegen dem Trend zur SO, -Verdiinnung und gleichzeitigen **S-Anreicherung wurden

wihrend zweier Hochstwasserstande der Elbe stark abnehmende &°*S-Werte beobachtet

(Abb. 4.2-2). Hierzu stellt sich die Frage:

* ob sich dieses Phianomen bei extrem hohen Wasserstdnden generell wiederholt,

* ob tatsdchlich stirkerer EinfluB von Bodenschwefel bei hohem Oberflichen- und
ZwischenabfluBanteil im Hochwasser fiir die **S-Abreicherung verantwortlich ist,

* warum der Trend beim vorangehenden Wasseranstieg gegenldufig ist und scheinbar erst bei
iiberschreiten eines Schwellendurchflusses mit 5**S-Abnahme verbunden ist und

* ob sich alle Elbe-Zufliisse aus verschiedenen Teileinzugsgebieten dhnlich verhalten.

Wie weit die Konzentrationen und Signaturen der Inhaltsstoffe im FluB die Situation im
Einzugsgebiet widerspiegeln ist noch unbekannt. Vielleicht konnte daraus auf das weitere
Verhalten des Flusses bei nachfolgend aufiretenden Starkniederschligen zuriickgeschlossen
werden. Solche Informationen wiren vor allem in stirker Gberschwemmungsgefihrdeten
FluB3systemen von Interesse. Dafiir geeignete Parameter konnten z.B. solche sein, die sensitiv
auf hohe Wassergehalte bzw. Uberschreiten der Feldkapazitit in den Boden des
Einzugsgebietes reagieren.
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Die genauere Untersuchung der Kohlenstoff-Umsitze in der Kolmationszone in Abhéngigkeit
von Jahreszeit und Durchfluf sowie die Nutzung von §"“Cpic zur FlieBzeitbestimmung im
uferfiltratbeeinfluBten Aquifer wiirde mindestens 2-jihrige Zeitreihenmessungen im Fluf3 und
Uferfiltrat erfordern und eine ganzjidhrig ununterbrochene, konstante Wasserforderung der
Fassung voraussetzen. Bei Bilanzierung des Kohlenstoff-Umsatzes miiite der partikulire
organische Kohlenstoff in FluBwasser, Uferfiltrat und Bodenmatrix beriicksichtigt werden.

Die in Abb. 7.3-3 anhand alter Heidegrundwasser dargestelite *C-Anreicherung in '*C-armen
Fulvin- und Huminséuren, die zu einem erheblichen Anteil (bei HA mehr noch als bei FA) aus
sedimentdren Organika stammen, bedarf genauerer Untersuchung der Ursachen. Sollten nicht
primér hohere 8°C-Werte des SOC, sondern, was wahrscheinlicher ist, ein (ber Jahrtausende
hinweg bevorzugter '°C-Abbau am SOC und/oder DOC fir die '*C-Anreicherung
verantwortlich sein, so konnten intensive Forschungen auf diesem Gebiet Korrelationen
zwischen dem von Alter und Milieubedingungen abhingigen Abbaufortschritt am SOC und
DOC und den jeweiligen §°C-Werten (und vermutlich auch D) aufzeigen. Anhand dessen
lassen sich vielleicht charakteristische, offensichtlich geringe Fraktionierungsfaktoren ableiten.
AnschlieBend konnten die Stabilisotopenverhiltnisse in organischen Kohlenstoffverbindungen
umgekehrt Riickschliisse auf vorangegangene Abbauprozesse und verbliebene Restanteile auch
an anderen Standorten zulassen.

Die eisenreichen GW-Proben der unteren Aquiferhilfte bieten die Moglichkeit festzustellen, ob
die Mitfillung von Eisen(hydro)oxiden im infolgedessen ocker oder gar braun gefirbten BaSO;
mit systematischer Verschiebung der 3'*0so,-Werte verbunden ist. Dies konnte durch parallele
Untersuchung gleicher Proben mit und ohne Eisen iiberpriift werden, wobei sichergestellt sein
miiBte, daB bei einer der SO.-Fillung vorausgehenden Entfernung des Eisens durch
Ionenaustauscherharze oder durch Eisenfillung iiber pH-Wert-Erhéhung (z.B. mittels 0,1 N
Ammoniaklésung) keine Fraktionierung stattfindet.

Warum der vollstandige Abbau der hohen NO; -Fracht beim Ubergang in die Aue in Torgau-
Ost bevorzugt heterotroph, am Standort Mockritz hingegen, trotz dhnlicher Randbedingungen,
zum GroBteil autotroph ablauft und damit selbst im Fernfeld der Mockritzer Fassungen zu
hohen Konzentrationen isotopisch leichten Sulfats fiilhrt, wird Gegenstand kiinftiger
Forschungen im Rahmen eines Folgeprojektes sein. Die in Mockritz wihrend der 70er und
80er Jahre sehr intensive, in Torgau-Ost dagegen erst 1985 begonnene und stets
leistungsschwichere Trinkwasserforderung, wird dabei als eine mogliche Ursache des
unterschiedlichen NO;-Abbauverhaltens in der Vergangenheit zu beriicksichtigen sein.
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