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\Vorwort

Das Institut geht mit dem Jahreswechsel 2000/2001 in das 50. Jahr seines Bestehens. [E
erinnert, dal es als Balneologisches Institut bei der Universitat Minchen ,zur Bearbeitung
Fragen der Baderkunde durch wissenschaftliche Forschung" errichtet wurde und nach Te
und Eingliederung in die TU Minchen im Jahr 1967 ,die bisherigen Aufgaben ...unberi
bleiben* (Bayerisches Gesetz- und Verordnungsblatt Nr. 14/1967, Seite 404).

Diese Vorbemerkung in einem Jahresbericht mag formalistisch klingen, aber angesichis
der allgemeinen Umwaélzungen an den Minchner Universitaten ist es manchmal doch
reich, eine Positionierung vorzunehmen. Die Forschung und Lehre am Institut und Lehr
kann zutreffend als ,Wasserkreislaufforschung“ mit einem ganzheitlichen Ansatz (Wadgg
Boden-Luft) beschrieben werden. Andererseits sind unsere Arbeiten auch der Prozel? »
technik oder dem Life Science-Bereich zuzurechnen. Wie ein roter Faden findet sich dabei als
dominierende Disziplin die Analytische Chemie mit allen ihren Varianten in den Laboratorien
wieder.

Wobei die Stellung der Analytischen Chemie in Deutschland derzeit als schwierig zu be-
zeichnen ist. Mehrere Professuren dazu wurden an anderen Universitaten abgeschafft (z.B.
Dortmund), an anderen Universitaten wiederum wurden neue eingerichtet (so in Augsburg).
Selbst groRe Analytikinstitute sind von der SchlieBung bedroht. Wobei dies allerdings nur
mangelnde ,Marktanpassung“ reflektiert, denn groéR3er als heute war der Aufgabenbereich fr
Analytiker selten. Die derzeitige Unsicherheit im Lebensmittelbereich verdeutlicht diese Si-
tuation.

Das Jahr 2000 selbst war fiir das Institut Gberwiegend positiv. So gelang etwa die Eta-
blierung der BMBF-Nachwuchsgruppe von Dr. Péschl im Atmosphéarenforschungsbereich,
welche nunmehr die Aerosolkompetenz des Instituts nicht nur sichern hilft, sondern kréftig
ausweiten wird. Ebenso erfreulich waren die Preisverleihungen, einmal der Fachgruppenpreis
der Wasserchemischen Gesellschaft fiir Dr. Weller, sowie der Fresenius-Preis der Gesellschaft
Deutscher Chemiker fiir Prof. Nie3ner. Bemerkenswert ist auch die Aufnahme der Mitheraus-
geberschaft der Fachzeitschrift ,,Analytical Chemistry”, die damit zum erstenmal auRerhalb
der U.S.A. entscheidend mitgestaltet wird.

Personell macht uns zunehmend der Mangel an Chemie- und Physikabsolventen zu schaf-
fen. Die Konsequenz ist ein Anstieg an Post-Docs und die Aufnahme anderer Nationalitaten
am Institut. Fir die Zukunft gilt es daher, noch mehr nach hochqualifizierten Kraften fir un-
sere Entwicklungsarbeiten Ausschau zu halten. In der Lehre begrtiRen wir die zum 5.9.2000
ausgesprochene Ernennung von Herrn Dr. Frisch zum Honorarprofessor fir Hydrogeologie.
Er stellt zugleich das Bindeglied zum Bayerischen Landesamt fur Wasserwirtschaft, einem
unserer wichtigen Partner, dar.

Sachlich sind wir zunehmend mit der Ersatzbeschaffung unserer Geratschaften konfron-
tiert. Trotzdem gelang es im Jahr 2000 wiederum, neueste Trenntechniken (fur die Zucker-
analytik) zu etablieren. Dies ist nur wegen einer exzellenten Drittmittelsituation mdglich ge-
wesen. Allein im Jahr 2000 gelang die Einwerbung von etwa 4.8 Mio DM.

Es gilt also, auch in Zukunft flexibel und rasch zu reagieren. Dies erfordert Mitarbeiter,
die selbst vordenken und mitgestalten. Derzeit verfligen wir noch Uber eine grol3e Anzahl
derselben. Daflir geblhrt groRer Dank!

Ebenso dankbar sind wir aber allen unseren nationalen und internationalen Forderern, be-
sonders dem Freundeskreis des Instituts.

Miinchen, Februar 2001

Univ.-Prof. Dr. R. NieRner
Ordinarius und Institutsvorstand






1 Forschung

1.1 Hydrogeologie
1.1.1 Exothermer Stoffumsatz in MVVA-Schlackedeponien

Foérderung: BayFORREST

Im Rahmen des Forschungsprojekts F158 wurde die Temperaturentwicklung der Schlacke
auf der Deponie der MVA Ingolstadt beobachtet. Neben deponierungsbedingten Parame-
tern, wie Einbaugeschwindigkeit der Schlacken in die Deponie und Gesamtmachtigkeit der
Schlackenschittung, wurden materialspezifische Eigenschaften, wie u. a. chemische und
mineralogische Zusammensetzung der Schlacken, untersucht. Unter Einbeziehung atmospha-
rischer Einflisse (wie Wassereintrag,-@nd CQ -Zufuhr) wurden die kausalen Zusammen-
hange mit der Temperaturentwicklung ermittelt. Die daraus abgeleitete Stoff- und Warme-
bilanz wurde unter Einbeziehung klimatischer Begebenheiten (u.a. Atmosphéarentemperatur,
Wassereintrag, Kohlendioxid-, und Sauerstoffeintrag) diskutiert. Daneben wurden zahlreiche
Versuche im Technikums- und Labormafstab durchgefihrt.

Zur geochemischen und mineralogischen Charakterisie-
rung der Schlacken kamen zahlreiche Analytikmethoden zum
Einsatz. Dabei standen neben der Untersuchung der Fest- ) Z_*;r_if:t:]u'; :ﬂggm;n
stoffproben auch die Erfassung seines Auslaugungsverhaltens 5%t Losungstracre:
in Abhangigkeit der Lagerungsbedingungen und -dauer zur s 'n Mg Na Fe, Cu
Diskussion. Neben der Polarisationsmikroskopie, der Rt‘)nt;morphe’ peiarie
gendiffraktometrie und der (Totalreflexions-)Réntgen-FluoreScorresionsschicht
zenz-Analyse wurde die Rasterelektronenmikroskopie mit ener- e
giedispersivem Detektor eingesetzt. Erganzende Untersuchise: cao » caory 1=
gen erfolgten mit Hilfe der Fischertitration (CaO, Ca(QH)
und mit der IR-Spektroskopie (Schwefel, Kohlenstoff).

Zur Klarung der Alterationsvorgange wurden im Rahmen eines Technikumsversuches
(aufgeschutteter Schlackeberg auf der Deponie) und mittels einer Bohrung in einer 1 Jahr
und 2 Jahre alten Deponieschiittung (Kernbohrung) die gealterten Schlacken chemisch und
mineralogisch untersucht.

Die Untersuchungen zeigen, daf3 die Warmeentwicklung nicht allein auf Umsetzungspro-
zesse in den Schlacken zurtickgefiihrt werden kann. Viel mehr mul3 die Temperaturentwick-
lung im Kontext der Lagerungsbedingungen (z. B. Isolierung) gesehen werden. Erst die Ein-
beziehung der Deponierungsparameter, wie Zwischenlagerung, Einbaugeschwindigkeit der
Schlacken in die Deponie, Gesamtmachtigkeit der Schlackenschittung, aber auch die atmo-
sphérischen Einflisse in die beobachteten Alterationsprozesse ermdglicht die Entwicklung
eines beherrschbaren Stoffsystems “Schlackedeponie”.

(R. Klein, C. Speiser)

Pordse Schicht

pH =12
y  (gelostes CaO + Ca(OH),)

1.1.2 Untersuchung des kolloidalen Stofftransports mittels
Kernspintomographie

Foérderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft

Kolloide spielen beim Transport von Schadstoffen im Untergrund eine bedeutende Rol-
le. Dennoch liefert die Ubertragung von kleinskaligen Laborversuchen ins Gelande bzw. die
Extrapolation des Transports basierend z. B. auf der Filtrationstheorie und auf der Abschét-
zung der Oberflachenwechselwirkungen noch immer keine befriedigenden Ergebnisse. Eine
mogliche Ursache liegt im Aufbau der Experimente.



Ublicherweise werden die Durchgangskurven von Schadstoffen und Kolloi-
den an diskreten Punkten in ungestorten Sedimentkdrpern gemessen. Die Sedi-
menteigenschaften zwischen den Mel3punkten werden dann unter der Annahme
von Homogenitat und Stetigkeit interpoliert. Daraus ergibt sich eine Unsicher-
heit im Hinblick auf die tatsachliche Verteilung und Verknipfung des Poren-
raums bzw. im Hinblick auf die FlieBgeschwindigkeiten.

Die Kernspintomographie ist eine vielseitige Methode, um nichtinvasiv die
dynamischen Prozesse in pordsen oder gekliifteten Medien zu visualisieren und
zu quantifizieren. Die Auflésung liegt dabei in der GréRenordnung der mittleren
bis grof3eren Poren, so daRR die Elementarvolumina, also der Bereiche, denen
ein homogener Eigenschaftsvektor zugeordnet wird, deutlich kleiner gestaltet
werden kénnen. Damit 143t sich die Heterogenitét besser erfassen.

Mit Hilfe einer dreidimensionalen Abbildung des Porenraums kénnen die
FlielRwegsamkeiten visualisiert werden. In der Abbildung sind die Trajektorien
fur einzelne Wasserteilchen dargestellt. Entlang dieser Trajektorien kdnnen die
FlieRgeschwindigkeiten direkt gemessen werden. Der resultierende Datensatz
wurde in die Filtrationstheorie eingegeben und liefert deutlich geringere Abwei-
chungen von den experimentellen Ergebnissen als der Datensatz, der mit kon-
ventionellen Mitteln gewonnen wurde.

(T. Baumann)

1.1.3 In-situ-Monitoring von altlast- und deponierelevanten Kontaminanten
mit einem faseroptischen Infrarotsensor

Forderung: Europaische Union

Kooperation: Fraunhofer-Institut fiir Physikalische Messtechnik, Freiburg; Technische Uni-
versitat, Wen; Universitat fir Bodenkultur, Wien; Tel Aviv University; Université de Rennes,
CSC, Barcelona

Entgegen zahlreicher européaischer MaRhahmen zur Vermeidung und Verminderung von
Mull sind die Produktionsmengen weiterhin angestiegen. Annahernd 60 % des Hausmuills
und 68 % des Sondermiills werden weiterhin auf Deponien eingebracht. Viele dieser Depo-
nien entsprechen gegenwartig nicht mehr dem neuesten Stand der Technik. Das heilt, sie
sind weder mit einer Kunststoffdichtungsbahn, noch mit einer mineralischen Basisabdichtung
oder einem Sickerwasserauffang- und Behandlungssystem ausgerustet. Man kann davon aus-
gehen, dass das Grund- und Oberflachenwasser in der Umgebung von Deponien dem Risiko
der Verunreinigung Uber lange Zeitrdume ausgesetzt ist. Infolgedessen besteht ein flachen-
deckender und steigender Bedarf an kontinuierlichen Kontroll- und Uberwachungssystemen
fur Deponiekontaminationen.

Im Rahmen des EU Projekts IMSIS (In Situ Monitoring of Landfill related Contaminants
in soil and water by infrared sensing) wird ein faseroptisches Sensorsystem zur Messung or-
ganischer Schadstoffe im Sicker- bzw. Grundwasser entwickelt. Das IMSIS System soll auch
zum Screening von Altlastflachen eingesetzt werden.

Dem Institut fiir Wasserchemie fallen in diesem Verbundprojekt die Aufgaben zu, Techni-
kumseinrichtungen fiir den Test des Sensorsystems zur Verfigung zu stellen, geeignete Feld-
versuchsflachen auszuwéhlen und zu charakterisieren und die Reprasentanz der Sensormes-
sung fur die gesamte Grundwasserkontamination zu ermitteln. Hier spielen vor allem die



Zuganglichkeit des Sensorkopfes und dessen Ansprechverhalten auf kurzfristige und langfri-
stige Konzentrationsanderungen eine Rolle. Auch die Langzeitstabilitat des Sensorsystems —
Ausbildung und Auswirkungen von organischen und anorganischen Uberziigen — soll unter-
sucht werden. Inwieweit mit dem Sensor auch der kolloidale Stofftransport erfasst werden
kann ist ein weiterer Schwerpunkt der Untersuchungen.
Nach entsprechender Kalibration der De-
tektoreinheit sollte es mdglich sein, nicht nur
organische Kontaminantengruppen wie LHKW, =

) diwfm" o T Water Sample
BTX(E), PAK, Phenole u.a. nachzuweisen, son- P TSt Envichmentlayer
dern auch Einzelsubstanzen anzusprechen odér - = w”
aus den gemessenen Spektren herauszufiltern. " tneted IR fber
. . [ _ = — Pollutants
Die Nachweisgrenze des IMSIS-Systems be- T Lo Biolimor humie SUBGHANCER, ...~
findet sich im Konzentrationsbereich von mg/L, coneic partietss QUL Water Sample e G

mit Anreicherungszeiten des Analyten an das
Coating von wenigen Minuten. Der Sensorkopf soll 10—-20 m unter der Gelandeoberkante pla-
ziert werden, sowohl in verschiedenen Tiefen als auch an benachbarten Lokalitaten innerhalb
eines Untersuchungsstandortes.

Das IMSIS-System soll fiir eine kurz bzw. mittelfristige Uberwachung in Grundwasser-
mefstellen eingesetzt - oder zur Langzeitiberwachung fest installiert werden. Ferner soll der
Sensor sowohl beim Bau von Deponien eingebaut werden, als auch auf bestehenden Deponien
nachgeristet werden. Speziell bei der Planung von SanierungsmalRnahmen und wéhrend der
kritischen Phase der Sanierung ist ein flexibles FeldmefRsystem hilfreich und kann die erfor-
derlichen Analysedaten beisteuern.

(M. Sarnes)

1.1.4 GrundwassererschlieBung

Die seit 1998 im Bayer. Staatsbad Bad Steben laufenden ErschlieBungsarbei-
ten wurden im Jahr 2000 fortgefihrt. Unmittelbar neben der auRerst wasserreichen
Versuchsbohrung VB3 wurde die zweite Tiefbohrung auf 901 m abgeteuft.

Das Bohrprofil zeigt bis zu einer Tiefe von 430 m intensiv gestorte Verhaltnis-
se. Diabase, vermutlich devonische Diabastuffite und schwarze bis grauschwarze
Schiefer liegen engst vermengt und in stetem Wechsel vor. In den Tuffiten wurde
neben hoher Wasserfiihrung (13,5 L/s) auch hohe Gasfiihrung (Stickstoff) festge-
stellt. Die Mineralisation nimmt bis 430 m leicht zu, auch die Konzentration an
geléstem CQ steigt leicht an. Temperatur und G®onzentration sind aber nicht
wertbestimmend. Ein Pumpversuch zeigte, daf’ das Wasser nitratfrei und bei einer
Gesamtmineralisation von 624 mg/L auch natriumarm ist. H

Nach der Absperrung des Bohrlochs bis 413,50 m wurden bis zur Endteufe YOfE
901,50 m keine weiteren, nennenswerten Wasserzutritte mehr erbohrt. Die BoHEgE
erschlief3t hier dichte Diabase mit Kieselschiefern und ab 809 m schwarze Tonsgg
fer.

Daraufhin wurde bei 730 m eine Ablenkbohrung angesetzt und bis 901 m a
teuft. Die abschlieRende Vermessung der Bohrung zeigte, das die Hauptbohrurg
733 m entlang tektonischer Zerkliftung um Gber 80 m nach NW abgelenkt war
Ablenkbohrung wurde als Spulbohrung ausgefiihrt, wobei der Bohrmotor unterj @i
stehenden Gesténge angebracht war (s. Abb.). Sie wurde in Richtung des Stebener Graben-
bruchs (NE) ausgerichtet und Uberstreicht eine Horizontaldistanz von weiteren 65 m. Trotz
vorhandener tektonischer Strukturen wurde jedoch kein weiterer nennenswertes Wasserzutritt
angetroffen.

(M. Baumann)



1.2 Hydrochemie

1.2.1 On-line-Monitoring der Schwermetall-Mobilisierung aus kontaminierten
Sedimenten mittels LIFS: Die Feldstudie Vollert-Sid

Foérderung: BMBF
Kooperation: Arbeitsbereich Umweltschutztechnik, TU Hamburg-Harburg (Prof. Forstner)

Im Rahmen des australisch-deutschen Kooperationsprojekts ,Entwick-
lung Aktiver Barriere-Systeme (ABS) zur Minimierung der Schadstoff-Frei-
setzung aus kontaminierten Sedimenten” wurde ein in den vergangenen Jah-
ren entwickelter On-line-Sensor fir wassergeloste Schwermetalle erstmals
unter Feldbedingungen eingesetzt. Das Detektionsprinzip basiert auf faser-
optisch gefiihrter, laserinduzierter Fluoreszenzspektroskopie geeigneter Me-
tall-Ligand-Komplexe. Das System besteht aus einer Anregungs- und einer
Detektionseinheit sowie aus einem Sensorarray mit finf FlieRzellen, die zu-
sammen mit den Reservoirs fir Reagenzien und Spul-Lésung, einem Abfall-
behalter, einer Schlauchpumpe und fiinf Ventilen in einem weiteren Gehau-
se untergebracht sind. Die Anregung erfolgt durch einen Stickstoff-Laser,
dessen Strahl in ein Glasfaserblindel eingekoppelt und zum Sensorarray ge-
leitet wird. In die Reagenzienstrome, welche geeignete Liganden enthalten,
deren Fluoreszenzeigenschaften sich durch Komplexbildung mit Schwerme-
tallen andern, wird jeweils ein definiertes Probenvolumen injiziert. Die in
den FlieRzellen erzeugte Fluoreszenz wird tiber ein zweites Faserbiindel zum
Detektionsmodul geleitet. Der Einsatz einer CCD-Kamera, die mit einem
Spektrograph gekoppelt ist, erméglicht dabei die simultane Detektion der
Anderungen der Fluoreszenzeigenschaften in den einzelnen FlieRzellen.

Dieser Sensor wurde mit einem neuartigen, von der TU Hamburg-Harburg
entwickelten Dialyseprobenehmer gekoppelt und wird seit August 2000 in
einer Feldstudie im Schwelwasserdeponiesee \ollert-Siid bei Leipzig einge-
setzt. Hierbei soll die Schadstoff-Freisetzung aus einem schwermetallkon-
taminiertem Sediment sowie deren Minimierung durch eine Barriere aus Quarzsand und des
nattrlichen Zeolithminerals Phillipsit beobachtet werden. Diese Studie erméglicht eine Unter-
suchung der relevanten Prozesse unter Feldbedingungen und den Einsatz des Uberwachungs-
systems unter realen Bedingungen.

Hierzu wurde ein zylindrisches Modul (s. Abb.) verwendet, das durch eine Trennwand in
zwei gleiche Kammern geteilt ist. In beide Kammern wurde eine Schicht eines schwermetall-
kontaminierten Sediments eingefillt. AnschlieRend wurde die Sedimentschicht in einer der
beiden Kammern durch eine reaktive Barriere Uberdeckt. Das so mit Sediment und Barriere
befillte Modul wurde in einem abgeteilten Abschnitt des Sees, einem sogenannten ,Enclos-
ure”, an Ketten abgesenkt, bis die Unterkante eine Tiefe von 6 m erreicht hatte. Daraufhin
wurde es an einer Tragekonstruktion fixiert. Seitdem werden vor Ort in drei- bis vierwdchi-
gen Abstadnden MelRkampagnen mit dem Sensor durchgefihrt. Begleitend werden im Labor
TXRF- und ICP-MS-Analysen vorgenommen. Dabei wurden im Porenwasser des Sediments
relativ bald hohe Konzentrationen an Zink(1l) und Nickel(ll) sowie sehr niedrige Konzentra-
tionen an Kupfer(ll) und Cadmium(ll) gefunden. Eine Mobilisierung anderer im Sediment
enthaltener Schwermetalle findet bisher nicht statt. Modellierungen zufolge ist ein Durch-
bruch in die Wasserphase nach etwa 6 Monaten zu erwarten, falls keine Ruckhaltung durch
die Barriere stattfindet. Nach Beendigung der Untersuchungen (Mai 2001) soll die Wirksam-
keit der verwendeten Barriere beurteilt und eine Langzeit-Risikoabschatzung durchgefiihrt
werden.

(H. Prestel)




1.2.2 Photokatalytische Wirkung von Aerosolpartikeln

Foérderung: Bayerischer Forschungsverbund ,, Erhohte UV-Srahlung in Bayern: Folgen und
Mafnahmen“ BayFORUV

In dieser Studie soll die photokata-
lytische Wirkung von atmospharischen
Partikeln in Abhangigkeit der UV-Strahl-

Photokatalytisch aktives Partikel

Fluoreszenz-
abnahme durch
reaktive Radikale

ung untersucht werden. Um direkte Mes- | Immobiliserter Farbstoft |
sungen der photokatalytischen Aktivitat

von atmospharischen Partikeln durchzu-
fuhren, wurde ein Detektionssystem fir
die bei der Photokatalyse intermediar ge-
bildeten Radikale (z.BOH- oder-HO2-
Radikal) entwickelt. Das System basiert
auf der Fluoreszenzabnahme von immo-
bilisierten Farbstoffmolekilen.

Auf Grund ihrer hohen Photostabili-
tat und Quantenausbeute wurden Pery-
lenfarbstoffe gewahlt. Eine UV-Bestrahl-
ung fuihrt in Anwesenheit von suspendierten, photokatalytisch aktivesrPadtikeln zu einer
exponentiellen Abnahme der Fluoreszenzintensitat des geldsten Farbstoffes. Zur Untersu-
chung von natirlich deponierten Aerosolpartikeln wurde der Perylenfarbstoff als Monolage
auf Glastrager aufgebracht. Dazu wird der Perylenfarbstoff kovalent Giber eine Amidbindung
angekoppelt.

Die farbstoffbeschichteten Glastradger wurden mit photokatalytisch aktiven Partikeln be-
legt und mit einem Excimer-Laser bei 308 nm bestrahlt (s. Abb.). Die Fluoreszenzmessungen
wurden mit einem Laser-Raman-Mikroskop durchgefuhrt. Die raumliche Auflésung von 1-2
pm erlaubt eine Fluoreszenzmessung an einzelnen Partikeln. Um Streulicht und Interferen-
zen mit den Partikeln zu vermeiden, werden die Messungen von unten durch den Glastrager
hindurch ausgefiihrt. Vorlaufige Ergebnisse zeigen einen exponentiellen Abfall der Fluores-
zenzintensitat des immobilisierten Perylenfarbstoffes an bestrahltenPagikeln.

Weitere Experimente mit anderen Partikeln{Beg, ZnO, atmosphérischen Proben) als
Funktion der relativen Feuchte und Bestrahlungsstarke sind in Bearbeitung.

(M. Lackhoff)

: «
Nach Photokatalyse:
Laser induzierte
Fluoreszenzmessung

Objekttrager
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Spotten der Sonde

1.3 Bioanalytik 1

1.3.1 Entwicklung und Anwendung von Mikrohybridiserungsverfahren fir
Untersuchungen zu Vorkommen und Aktivitdt von Mikroorganismen bei
der biologischen Abwasserbehandlung

Forderung: Deutsche Forschungsgemei nschaft

Kooperation: Lehrstuhl fur Mikrobiologie der TUM (Prof. Schleifer)
Das Fernziel des Forschungsvorhabens ist die

Etablierung weitgehend automatisierter und mi-
niaturisierter Schnellhybridisierungsverfahren so-
wie umfassender Nukleinsduresonden- bzw. Pri-
mersatze, die in Kombination prozeRbegleitend
schnell und routinemafig eine gegebene biolo-

Hybridisierung mit Inlkubation mit

DIG-m arkierten Detektions gische Abwasserreinigungsanlage signifikant be-

PCR-Ansatz 5 SRR schreibende Populations- und Aktivitatsanalysen
uminometrische L R .

Messung ermoglichen. Im Berichtszeitraum wurden rever-

se Hybridisierungsverfahrenim Mikrotiterplatten-
format etabliert, optimiert und evaluiert. Dabei lag ein Schwerpunkt bei umfangreichen Un-
tersuchungen hinsichtlich geeigneter Materialien und experimenteller Vorgehensweisen, ein
weiterer in der Entwicklung, Evaluierung und Etablierung brauchbarer Nukleinsduresonden-
satze. Die grundsatzlichen Probleme der reversen Hybridisierung im Mikrotiterplattenformat
konnten geldst und die Anwendbarkeit des Verfahrens flr umfassende (zunachst noch qua-
litative) Biodiversitatsanalysen an originarem Probenmaterial gezeigt werden. Fir die Auto-
matisierung sind Vereinfachungen (z.B. Reduzierung der Schritte) erforderlich. Hinsichtlich
taxonspezifischer Quantifizierung von rRNA oder mRNA wurde erste Erfolge bei kompetitiver
Versuchsfiihrung erzielt. Um Verbesserungen zu erreichen, missen in der Zukunft alternati-
ve Versuchsprotokolle gepriift werden. Erste erfolgreiche Versuche zur Miniaturisierung des
Verfahrens in Richtung DNA-Chip bedirfen der Fortfiihrung.
(M. Schedl)

1.3.2 Automatisiertes Immunoassay-System zur kontinuierlichen
Uberwachung der Lufthygiene und seine Anwendung auf die
Luftverschmutzung und Aero-Allergene

Foérderung: Europaische Union
Kooperation: Ingtitut Pasteur (Paris), Medizinische Universitét Pecs, Akademie der Wissen-
schaften der Republik Tschechien (Prag)

Das Ziel des Vorhabens besteht letztendlich darin, sowohl die Aerosolprobenahme als auch
den Nachweis von Pollen und chemischen Verbindungen zu kombinieren und zu automatisie-
ren, um maglichst friih regulatorische MaZnahmen einleiten zu kénnen. Dabei sollen immuno-
logische Analysenmethoden zum Einsatz kommen. Aerosolproben werden an den Standorten
der Projektteilnehmer (Paris, Minchen, Prag und Pecs) gesammelt. Organische Verbindun-
gen sowie Aero-Allergene werden extrahiert und mittels chromatographischer und elektro-
phoretischer Methoden wird eine Charakterisierung und Reinigung der chemischen Inhalts-
stoffe durchgefuhrt. Am Institut fir Wasserchemie der TU Miinchen wurde schwerpunktma-
RBig die Entwicklung eines Immunoassays (ELISA) mit mdglichst hoher Selektivitat fir Ben-
zo(a)pyren in Angriff genommen. Nach der Synthese der Immunogene und Coating-Antigene
wurden sowohl polyklonale (Pab) als auch monoklonale (Mab) Antikérper hergestellt.



Der bisher beste Mab wurde in Kooperation mit EXBIO
(Prag) erhalten (Testmittelpunkt gg/l, Nachweisgrenze 0,3
©g/l). Neben Benzo(a)pyren (100 %) werden v.a. Indeno(1,2,3- 5 |
c,d)pyren (63 %), Fluoranthen (60 %), Benzo(e)pyren (55 %) ,
Pyren (47 %), Benzo(a)anthracen 44 %) und Chrysen (42%) "7
erkannt. Organische Lésungsmittel werden generell bis zu %— 0,6 -]
ner Absolutkonzentration von 10 % (entspricht einer Losungg o5 ]
mittelkonzentration in der Probe von 30 %) im ELISA tole-%
riert. Als stark interferierende Probeninhaltsstoffe wurden Sag 0.4 -
ze identifiziert (bereits 0,5% NaCl in der Probe). Gegenwé’@_ o
tig wird die Anwendung des ELISA auf Aerosolextrakte ge-3
pruft. Zur Methodenvalidierung wird parallel die Analytik mit- @ 02+

tels HPLC durchgefihrt. 014 :
Daruber hinaus wurde auch eine Fluoreszenzmarkierung - Nerhissrenze ) £, i
des monoklonalen Antikérpers und erste Versuche zur direkten %9 T T e e

Detektion (Fluorescence Imaging mit Laser Scanning Raman
Mikroskop) von Benzo(a)pyren auf Aerosol-Partikeln durch-
gefuhrt.

(T. Scharnweber)

Benzo[a]pyren [ngl]

1.3.3 Herstellung und Charakterisierung von molekular gepragten Polymeren
(MIPs) fur Sulfonylharnstoff-Herbizide am Beispiel von
Metsulfuron-methyl

Foérderung: Alexander von Humbol dt-Siftung

Molekular gepragte Polymere (MIPs) erregen zunehmen-
de Aufmerksamkeit. Die Technik ist eine interessante Alter- i,
native fir die Herstellung und den Einsatz von Antikdrpern C,
gegen niedermolekulare chemische Verbindungen. MIPs wur-
den bisher vor allem fiir Pharmaka und Pestizide synthetisiert.
In der Arbeitsgruppe werden seit einiger Zeit Anstrengungen
unternommen ,kinstliche Antikérper* fir Sulfonylharnstoff-
Herbizide herzustellen. Diesbezlgliche Aktivitaten konnten
im Berichtszeitraum mit Unterstiitzung der AvH-Stiftung in-
tensiviert werden. Die zahlreichen Variablen des Herstellungs-
prozesses erfordern ein systematisches Herangehen, um die
optimalen Synthesebedingungen (wie z.B. die Wahl des Po-
rogens, des funktionellen Monomers, des Crosslinkers, des In-r:"‘
itiators, der Polymerisation, der Extraktion des Templats u.a.) =
zu finden. Nach unseren bisherigen Erfahrungen werden die
Anforderungen, v.a. was den Zeitfaktor betrifft, gegenwartig ../
vielfach unterschatzt.
(Dr. Q.-Z. Zhu)
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1.4 Bioanalytik 2

1.4.1 Entwicklung von schnellen immunologischen und
massenspektrometrischen Methoden zur Kontrolle von
cyanobakteriellen Toxinen in Trink- und Oberflachenwasser

Foérderung: BMBF
Kooperation: ANQC Adelaide, Australien (Prof. Bursill)

Cyanobakterien (bekannt auch als Blaualgen) sind weltweit verbreitete Mikroorganismen,
die sowohl in Salz- als auch in SiBwasser vorkommen. Einige Arten produzieren Toxine, die
eine Gefahr fur die menschliche Gesundheit darstellen kénnen, wenn sie in Trinkwasserspei-
chern oder Badeseen freigesetzt werden.

Microcystine zahlen zu den akut hepatotoxischen cyanobakteriellen Toxinen. Dabei han-
delt es sich um cyclische Heptapeptide (MW 800-1100), die aus drei D-Aminosauren, zwei
variablen L-Aminosauren und zwei ungewdhnlichen Aminosauren (N-Methyldehydroalanin
und 3-Amino-9-methoxy-10-phenyl-2,6,8-trimethyldeca-4,6-diensdure, Adda) bestehen. lhre
toxische Wirkung wird unter anderem auf die Inhibition von Proteinphosphatasen, wichtigen
Enzymen der Zellregulation zurtickgefiihrt. Auf3erdem gelten die Microcystine auch als Tu-
morpromotoren. Microcystin-LR, eines der weitverbreitesten Microcystine, weist eingn LD
von 50ug/kg (Maus, i.p.) auf. Die Weltgesundheitsorganisation hat deshalb einen Richtwert
von 1ug/L fur Microcystin-LR in Trinkwasser vorgegeben.

. Da bisher Giber 50 Microcystin-Varianten be-
kannt sind und nur sehr wenige davon kommer-
ziell erhaltlich sind, stellt die Analytik von Mi-
crocystinen eine besondere Herausforderung dar.
Sie mul3 schnell und empfindlich sein und muf3
sicherstellen, dafld auch bisher unbekannte Mi-
crocystine erfal3t werden. Deshalb werden im
Rahmen dieses Projektes immunologische Tests,
Anreicherungs- und Chromatographieverfahren
mit massenspektrometrischer und/oder immuno-
logischer Detektion entwickelt. Fir die immu-
nologischen Methoden wurde im vergangenen Jahr ein monoklonaler Microcystin-LR-Antikor-
per hergestellt und charakterisiert. Dazu wurde Microcystin-LR so an ein Tragerprotein (ka-
tionisiertes Ovalbumin) gekoppelt, daf? alle geladenen funktionellen Gruppen am Microcystin
erhalten bleiben und eine optimale Erkennung durch den Antikdrper gewéhrleistet wird. Der
neue monoklonale Antikdrper ist hochaffin gegentiber Microcystin-LR (Testmittelpunkt: 40
ng/L bzw. 40 pmol/L). Das Erkennungsmuster des Antikdrpers zeigt eine hohe Selektivi-
tat beziglich aller Microcystin-Varianten, die ein Arginin in Position 4 enthalten. Alle bis-
her untersuchten Varianten, die diese Aminosaure enthalten, werden mit gleicher Sensitivitat
erkannt, wahrend die anderen (z.B. Microcystin-LA) stark diskriminiert werden (Kreuzre-
aktion < 0,01%). An der Entwicklung weiterer Microcystin-Antikdrper, insbesondere eines
Breitband-Microcystin-Antikorpers, wird gearbeitet.

Im Sommer des Jahres 2000 wurden mit dem neu entwickelten Immunoassay Wasserpro-
ben aus bayerischen Seen auf Microcystine untersucht. In einigen der Seen, wie beispielsweise
dem Klostersee bei Ebersberg, konnten eindeutig Microcystine nachgewiesen werden. Mittels
LC-MS konnte zusétzlich geklart werden, um welche Microcystine es sich handelt.

Weitere geplante Anwendungen des neuen Antikérpers sind die Entwicklung einer Immun-
affinitats-Extraktion und die Routine-Anwendung als immunologischer Detektor fiir die HPLC.
(A. Zeck, |. Schaupt)




1.4.2 Entwicklung eines Glufosinat-lmmunoassays

Foérderung: Aventis

Durch den vermehrten Einsatz des Herbizides Glufosinat wird die Entwicklung nachweis-
starker Immunoassays z.B. zur Uberpriifung der Einhaltung der Trinkwasserverordnung im-
mer dringlicher. Die daflr benétigten hochaffinen Antikdrper konnten mit den bisher ein-
gesetzten Verfahren jedoch noch nicht erhalten werden. Deshalb werden im Rahmen einer
Industrie-Kooperation neue Wege der Antikdrperentwicklung beschritten.

Zur Entwicklung von monoklonalen Antikérpern, die neben Glufosinat auch die Metabo-
liten erkennen, bietet sich die Immunisierung mit einem Immunkonjugat an, welches nur die
gemeinsame Methylphosphingruppe enthélt (I). Eine entsprechende Immunisierung wurde an
sieben Mausen durchgefiihrt. Die Seren enthielten jedoch nur unspezifische Antikorper, die
neben Methylphosphingruppen auch die strukturell &hnlichen Carboxylgruppen erkennen.

Zur Verhinderung der Kreuzreaktion mit Carboxylgruppen wurde daraufhin ein Immun-
konjugat synthetisiert, dessen Carrierproteinoberflache modifiziert ist. Bei der Immunantwort
werden so keine B-Lymphocyten zur Antikdrperproduktion stimuliert, deren Rezeptoren die
Oberflache des Carrierproteins und damit Carboxylgruppen erkennen. Die Immunisierung mit
diesem neuen Immunogen lauft.

Ein weiterer Ansatz zur Entwicklung eines Glufosinat-Immunoassays geht von der Annah-
me aus, dal3 die Antikoérper/Glufosinat-Wechselwirkungen aufgrund der geringen bindungsfa-
higen Oberflache des Analyt-Molekuls nur zu wenig affinen Antikérpern fihren kann. Des-
halb sollte eine Immunisierung gegen héhermolekulare und somit héheraffine Glufosinat-
Derivate durchgefiihrt werden.

Durch diese Vorgehensweise konnten bereits N-Acetyl-Glufo-
sinat-Antikdrper im Mauseserum mit einer Affinitatskonstanten von
ca. 3.600 erzeugt werden.

Daher sollte eine Immunisierung mit einem sterisch anspruch )_K
volleren Hapten zu wesentlich héheren Affinitatskonstanten fihre (CH;)n
Weiterhin kann die aus friiheren Arbeiten bekannte gute Immunp
genitat von Nitroaromaten genutzt werden, indem mit Nitropheny
Derivaten des Glufosinats immunisiert wird. Die dazu notwendigen
aufwgndigen organis_chen Synthesen stehen kurz vor dem Abschluf3. Immunkonjugat (I)
(M. Diemer, C. Wersching)

n=12

1.4.3 Von der Mikrotiterplatte auf den Chip: Anwendung des PASA-Systems
in der Allergiediagnostik

Forderung: Technische Universitat Minchen
Kooperation: Klinik fir Dermatologie und Allergol ogie am Bieder stein, Miinchen (Prof. Ring)

Die Bestimmung des Gesamt- und des allergenspezifischen IgE-Gehaltes im Patientense-
rum sind Bestandteile der klinischen Allergiediagnostik und werden zum jetzigen Zeitpunkt
noch konventionell in Mikrotiterplatten durchgefiihrt. Neben der Verkleinerung handelsib-
licher Mikrotiterplatten in Kombination mit computergesteuerten Robotersystemen, die die
Platten automatisch abarbeiten und vermessen, stellt die Ubertragung des Mikrotiterplattensy-
stems auf eine plane Oberflache eine Alternative dar.

Die Reagenzien werden dabei mittels unterschiedlicher Spottingtechnologien (contact/non-
contact-Systeme) als winzig kleine Tropfchen auf eine modifizierte Oberflache aufgebracht.
Wir setzen hierfur ein ,noncontact“-Piezopumpensystem ein. In Kombination mit einer geeig-
neten DurchfluBkammer und optischen Ausleseverfahren (CCD-Kamera) erhélt man das soge-
nannte PASA-System (Paralleler Affinititssensor-Array), mit dem man mehrere allergenspe-

P
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zifische Antikdrper des Patientenserums in einer Messung bestimmen kann. Bei kommerziell
erhaltlichen Allergenlésungen handelt es sich um Proteinmischungen, die durch Extraktion in
einem entsprechenden Puffer aus den jeweiligen getrockneten Pollenbestandteilen gewonnen
werden. Die Extrakte enthalten neben den allergenauslésenden Proteinen auch nichtallerge-
ne Proteinbestandteile und Makromolekile. Eine gelchromatographische Aufreinigung eines
Birkenpollenextraktes iber eine PD-10-Saule mit anschlieRender Proteinbestimmung in den
aufgesammelten Fraktionen mit Bicinchonic Acid zeigt neben dem Proteinpeak noch einen
zweiten breiteren Peak, der kleineren Molekulargewichten zuzuordnen ist.

Diese Fraktionen liefern kein Signal im Sandwich-ELISA auf das Birkenpollenhaupt-
allergen Bet v1. Die Immobilisierungsrate der Allergenextrakte auf mit 3-GOPS-modifizierten
Glastragern hangt somit vom Reinheitsgrad und der Proteinkonzentration im Extrakt, also
vom Gesamtprotein/Allergenkomponentenverhéltnis, ab. Da es sich bei Extrakten um ver-
derbliches biologisches Material handelt, werden zu den Lésungen noch Stabilisatoren (Azid,
Glycerin, Phenol) zugesetzt. Fir eine Ankopplung an modifizierte Oberflachen ist es daher
erforderlich, die Allergenextrakte gegen Wasser/PBS zu dialysieren und anschlieend aufzu-
konzentrieren. Extrakte variieren abhangig von der Qualitat der eingesetzten Pollen zudem
in Menge und Zusammensetzung der Allergenbestandteile und kdnnen zudem noch durch an-
dere auBRere Allergenquellen verunreinigt sein. Reines rekombinantes Bet v1 kann sowohl
adsorptiv als auch kovalent auf unterschiedlich modifizierte Glastrager und auch auf porose
Medien (Nitrozellulosemembranen) immobilisiert werden. Hingegen hat es sich gezeigt, dal3
die Immobilisierung von Birkenpollen- und anderen Extrakten vom Reinheitsgrad des Extrak-
tes (Herstellungsverfahren/spéatere Aufreinigung) und der Anzahl/Konzentration an Zusatzen
abhangig ist. Die Abbildung zeigt eine CCD-Aufnahme von Allergenen durch on-chip Bioti-
nylierung (v.l.n.r. BSA, Birke, Spitzwegerich, Lieschgras, Beiful3, Wiesenfuchsschwanz).

Fur die Zukunft ware es daher sinnvoll re-
kombinant hergestellte Allergene einzusetzen, da
diese besser standardisierbar sind und eine kon-
trolliertere Ankniipfung an Oberflachen erlauben.
Durch Fortschritte im Bereich der Herstellung
rekombinanter Allergenbestandteile kbnnte in Zu-
kunft eine gezieltere Diagnose und somit eine
zielgerechtere Behandlung erfolgen.

(B. Fall)



1.5 Laserspektroskopie
1.5.1 Untersuchungen zum Biofouling bei Ultrafiltrationen mittels der AF 4

Foérderung: BMBF
Kooperation: Arbeitsbereich Rontgenphysik, Universitat Gottingen (Dr. Thieme)

Biofouling bezeichnet das Auftreten von unerwiinschten Biofilmen in technischen Prozes-
sen. Biofilme entstehen an allen Grenzflachen von Wasser. Sie werden von Mikroorganismen
gebildet und bestehen zum grof3ten Teil aus Wasser. Ein weiterer wesentlicher Bestandteil
sind die von Mikroorganismen gebildeten extrazellularen polymeren Substanzen.

Biofilme kdnnen in der Membrantechnik auf der Trennschicht eine Sekundarmembran
bilden. lhr Reibungs- und Filterwiderstand erhéht die Energiekosten und verschlechtert die
Permeatausbeute und -qualitat.

Um den Einfluss von auf den Membranfiltern haftenden Biofilmen auf die Filtration zu un-
tersuchen, werden in einer Durchflussapparatur Membranfilter mit Biofilm belegt. Nach Aus-
bau des Filters aus der Durchflussapparatur wird eine Filtration mit einem Kolloidgemisch in
einer UF-Anlage durchgefiihrt. Anschlie3end erfolgt eine Charakterisierung/Quantifizierung
des Filtrates mittels der AF

Die Asymmetrische Fluss-Feldflussfraktionierung
(AF%) ist eine chromatographie-ahnliche Trenntech-
nik zur Fraktionierung und GréRenbestimmung von b‘*\.
Partikeln in wasserigen Medien. Der Trennbereich »)
. : .. ; . . Fluss
liegt im GroRRenbereich zwischen wenigen Nanome- el
tern (1 nm) und einigen Mikrometern (1Q@n). Die ST o e vy S Ut e
Trennung erfolgt in einem FlieRBkanal mit 300 mm Lar&ﬁrumu@'onswand i

.. - afiltrations-Membran

ge, 250pm Hohe und 10 mm Breite. Aufgrund der

geringen FlieBkanalhdhe bildet sich eine laminare Strémung mit parabolischem Profil aus.
Orthogonal zu dieser Stromung wird die eigentliche Trennkraft angelegt, bei der Fluss-Feld-
flussfraktionierung ist dies eine zuséatzliche Stromung. Der Querfluss bewirkt eine Konzentra-
tionsanreicherung der Probe in Richtung der Akkumulationswand. Als Gegenkraft wirkt eine
Ruckdiffusion, die im stationaren Zustand zu einer exponentiellen Abnahme der Konzentrati-
on mit zunehmendem Abstand von der Akkumulationswand fiihrt.

In Abh&ngigkeit von ihrem Diffusionskoeffizienten diffundieren kleine Teilchen weiter
in den Kanal zurtick als groRRere Teilchen. Kleinere Analyten liegen damit im Bereich von
schnelleren Strémungslinien als grof3ere und werden dadurch im normalen Trennmodus zu-
erst eluiert. Um den Einfluss von auf den Membranfiltern haftenden Biofilmen auf die Filtra-
tion zu bestimmen, werden fir jeden mit Biofilm belegten Filter dret-f&Faktionierungen
durchgefuhrt: Zuerst die Messung der unfiltrierten Probe, dann der normal filtrierten Kolloid-
mischung und anschlieRend der durch eine mit Biofilm belegte Membran filtrierten Mischung.
Aus dem Verhaltnis der Peakflachen der Fraktogramme ergibt sich die Wiederfindung nach der
Filtration fur jede Standardgrofie.

(S Hegendorf)

stear, T Diffusion
TR T R U A

Kanalunterseite

Kanaloberseite
i

B i R, R e
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1.5.2 Multidimensionale Fluoreszenzspektroskopie mit faseroptischen
Sensoren zur On-line und In-situ Bestimmung polycyclischer
aromatischer Kohlenwasserstoffe in dlbelasteten Wasser- und
Bodenproben

Foérderung: BMBF
Kooperation: LaVision, Goéttingen

Die Fluoreszenzspektroskopie ist eine empfindliche Methode zur Bestimmung anthropo-
gener Schadstoffe, wie z. B. polycyclischen aromatischen Kohlenwasserstoffe (PAK) oder
Mineral6lprodukte (MKW), in der Umwelt. Die PAK stehen aufgrund ihrer Kanzerogenitat,
die MKW durch die standig steigende Zahl der Boden- und Wasserverunreinigung durch diese
Substanzklasse, im Zentrum der aktuellen Diskussion. Mit der Novellierung des Bundesbo-
denschutzgesetztes (BBodSchG) im Marz 1999 werden wesentlich héhere Anforderungen an
die chemische Analytik gestellt. Ein weiteres Einsatzgebiet des entwickelten Mel3systems ist
die on-line Beprobung von Benzo[a]pyren tragender Aerosolstrome, die besonders im Bereich
der Ruf3analytik wertvolle Informationen bereitstellt.

Aus diesem Grund wurde ein faseroptisches Sensorsystem, basierend auf der laserindu-
zierten Fluoreszenzspektroskopie fiir den Feldeinsatz entwickelt. Mit Hilfe von statischen
Emissionsspektren, wie sie bei bisherigen Detektionssystemen verwendet wurden, kénnen die
PAK aufgrund ihrer breiten und konturlosen spektralen Charakteristika in komplexen Matri-
ces nicht bestimmt werden. Insbesondere bei 6lhaltigen Bodenproben zeigen die Fluoreszenz-
spektren eine erhebliche Abhangigkeit von der Anregungswellenlange. Mit dem entwickelten
System kdnnen weitere Informationen durch eine raumlich getrennte, simultane Anregung
mit verschiedenen Wellenlangen gewonnen werden. Durch die zeitaufgeldste Beobachtung
der Emission ergibt sich eine 4-dimensionale Informationsmatrix, die sich aus Anregungs-,
Emissionswellenléange, Fluoreszenzintensitat und Zeit zusammensetzt.

Das mobile Sensorsystem basiert auf einem Raman-

Shifter, der von einem Nd:YAG-Laser bei 266 nm ge-
m pumpt wird. Durch stimulierte Raman-Streuung (SRS)
- an einer Methan-Wasserstoff-Mischung kénnen simul-
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tan bis zu 30 verschiedene, koharente Anregungswellenldngen zwischen 240 nm und 500 nm
mit Pulsenergien zwischen 13 und 4 mJ erzeugt werden (FWHM: 4 - 6 ns). In dem reali-
sierten System werden zur Anregung der Fluoreszenz acht verschiedene Wellenlangen mittels
eines speziellen Interfaces in Glasfaserkabel eingekoppelt und zum eigentlichen Sensorkopf
gefuihrt. Analog wird die Fluoreszenzemission von der Probe (Boden oder Wasser) faser-
optisch zu einem Imaging-Spektrographen geleitet. Acht separate Spektren von den jeweili-
gen Sensoren werden dort raumlich getrennt auf eine intensivierte CCD-Kamera abgebildet.
Die Bestimmung der Fluoreszenzlebensdauer erfolgt durch das Verschieben des zeitlichen
Beobachtungsfensters mit dem Bildverstarker. Fir die Beobachtungen in der Gasphase wur-
de eine Mel3zelle konstruiert, die vom Aerosol durchstrémt wird. Hier sind Anregungs- und
Detektionsfaser senkrecht zueinander positioniert.

Die erzielten Nachweisgrenzen in wasseriger Lésung liegen flr verschiedene PAK im ng/l-
Bereich, im Boden im Bereich von einigen mg/kg Bodentrockenmasse, in der Gasphase bei
einigen ng/mM. Ole lassen sich mit dieser Methode durch computergestiitzte Mustererkennung
nach ihrer Herkunft klassifizieren und mit hoher Empfindlichkeit im Boden detektieren. Zur
Datenverarbeitung und -analyse wurden multidimensionale chemometrische Methoden, wie
z. B. PARAFAC und Multi-way-PCA, an diese Fragestellung adaptiert. Diese MeRmethode
erfillt alle Anforderungen an Nachweisstarke, Empfindlichkeit und Reproduzierbarkeit die
der Gesetzgeber mit der Trinkwasserverordnung (TVO) und dem BBodSchG an die Analytik
stellt.



Desweiteren wurde das System zur Untersuchung von Mineralien eingesetzt. Dabei konn-
te gezeigt werden, dafd die Fluoreszenzspektroskopie sinnvoll zur schnellen qualitativen und
semiquantitativen Beurteilung von Scheelit-Kristallen geeignet ist. Weiter Experimente zeig-
ten, dal3 es durch das faseroptische Konzept moglich ist, Tieftemperaturspektren bei 77 K von
interessanten Analyten zu erhalten. Setzt man hier wassrige PAK-L&sungen ein, so sinkt die
Nachweisgrenze weiter auf einige fg/l.

(R. Dising)

1.5.3 On-line-Charakterisierung von Kunststoffrecyclaten aus
Elektronikschrott mit laserinduzierter Plasmaspektroskopie

Foérderung: BayFORREST
Kooperation: Lehrstuhl fiir Kunststofftechnik, Universitat Erlangen-Nurnberg; Lehrstuhl fir
Anorganische Chemie, Universitét Erlangen-Nurnberg; Ingtitut fir Radiochemie, TU Min-
chen

Ziel des vorgestellten Projektes ist der Einsatz der laserinduzierten Plasmaspektrosko-
pie (LIPS) fur die elementspezifische on-line-Charakterisierung von Kunststoffrecyclaten aus
Elektronikschrott. Diese Prozesskontrolle ist notwendig fiir eine Qualitatssicherung der Re-
cyclate und zur Uberwachung ihres Schwermetallgehaltes, der gesetzlich limitiert ist. Fiir den
Bereich industrieller Kunststoffabfélle existiert zur Zeit kein etabliertes On-line Verfahren.
Der grofite Teil der Recyclate wird daher nicht stofflich wiederverwertet, sondern deponiert
oder energetisch verwertet.

Fur LIPS-Untersuchungen (s. Abb.) wird ein intensiver, ge-
pulster Laserstrahl auf die Probe fokussiert, so daf3 von der Ober-
flache Materie verdampft und im entstandenen Plasma atomisiert
und ionisiert wird. Nach ca. ks kann durch wellenlangense-
lektive und zeitaufgeldste Beobachtung der Emissionslinien eine—( Nd: YAG Laser F
Bestimmung der elementaren Zusammensetzung der Probe erfol-
gen. Die Methode vereint Aufschlu3 und Analyse, und erlaubt

tung. Eine Multielementanalytik wird durch den Einsatz eines

hochauflésenden Echelle-Spektrometers erreicht (200-780 nm).

Die Daten sind sofort in digitaler Form zur Prozesskontrolle ver-

fugbar. ]
Die Arbeiten umfassen die Analyse von Zusétzen in typi-

Strahlabschwacher
X L . X .+ Zum Computer
die Untersuchung beliebiger Proben mit wenig Probenvorberei- [£=5 s ‘

Prisma

N

E-Detektor

Spekirum | gcthtelle LiigaR:
schen Thermoplasten (z.B. ABS, PS, PPO). Fir deren metalli- system

e

sche Komponenten (Pb, Cd, Cr, Ti, Sh, Zn, Al, Ba), sowie Ha-
logene aus Flammhemmern (z.B. Br) wurde eine referenzanaly-  Echelle-Spektrometer

tische Methode etabliert und validiert. Sie beruht auf dem Lésen

der Kunststoffe in geeigneten organischen Losungsmitteln und

Untersuchung der Elementzusammensetzung durch Totalreflektierende Rontgenfluoreszenz-
analyse (TRFA). LIPS-Messungen an 100 zuféllig ausgewahlten Realproben (Kunststoffrecy-
claten der Elektronikbranche) haben das Potential der Methode fur die gesetzten Ziele besta-
tigt. Fir alle Metalle wurden lineare Kalibriergeraden mit ausreichenden Nachweisgrenzen
(ca. 100 ppm) erhalten. Interferenzen wurden durch Normierungsmethoden beseitigt. Die
on-line Tauglichkeit des Systems wurde durch das Monitoring des Verarbeitungsprozesses
von Kunststoffen wéahrend einer Messkampagne an einem Doppelschneckenextruder demon-
striert. Dabei konnte die Veranderung der Additivgehalte der extrudierten Fraktionen sehr gut
on-line mit dem LIPS-System erkannt werden. Mit bereits charakterisierten Proben wurde au-
Berdem eine vor-Ort-Kalibrierung durchgefihrt, um die Messwerte zu quantifizieren. Durch

Plasma
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Umsatz der Daten innerhalb einer ebenfalls on-line fahigen Software zur Prozel3steuerung ist
so eine direkte Ausschleusung von belastetem Material méglich.
(H. Fink)

1.5.4 On-line Analytik von Biofilmen mittels tiefenaufgeldster
Photoakustischer Spektroskopie (PAS)

Foérderung: Deutsche Forschungsgemeinschaft

Unter einem Biofilm versteht man die Ansammlung von Mikroorganismenzellen an einer
Oberflache, die in eine Matrix aus extrazellularen polymeren Substanzen eingebettet (EPS)
sind. Wechselwirkungen zwischen den EPS (Wasserstoffbriickenbindungen, van-der-Waals-
und elektrostatische Wechselwirkungen) bestimmen die Stabilitat des Biofilms. Biofilme sind
in der Natur weit verbreitet (Boden, Gewasser) und werden im Rahmen der biologischen Ab-
wasserreinigung zum Abbau organischer Verunreinigungen eingesetzt. Parameter, die zur Pro-
zessoptimierung Uberwacht werden missen, sind Schichtdicke, Wachstum und Stabilitat bzw.
Flockenabriss des Biofilms.

Photoakustische Spektroskopie basiert auf der Absorption elektromagnetischer Strahlung
in einer Probe. Bei der Absorption kurzer Laserpulse durch einen Analyten fiihren strahlungs-
lose Relaxationsprozesse zu einer Erwarmung der Probenmatrix, die sich infolgedessen aus-
dehnt. Die sich dadurch ausbildende Druckwelle kann mittels eines piezoelektrischen Schall-
wandlers detektiert und durch ein Oszilloskop zeitaufgelst aufgezeichnet werden. Durch
Auswertung der Signalamplituden lassen sich Absorptionskoeffizienten und daraus Konzen-
trationen bestimmen. Durch Inversion des Signalverlaufs sind Tiefenprofile der Absorption
zuganglich.

Im Rahmen des bearbeiteten Projektes wird ein Nd:YAG-
Laser als Strahlungsquelle eingesetzt, wobei die Laserpulse fa-
seroptisch zu den Sensorkdpfen Ubertragen werden. Auf dem
NilulGsung Gebiet der Biofilmanalytik lassen sich durch Absorptionsmes-
@;ﬁ:f;; sungen im sichtbaren Spektralbereich Zu- und Abnahme der

- Biomasse verfolgen, sowie deren Verteilung Giber die Tiefe ab-
[ schéatzen.

Ein FlieBkanal und ein Rohrreaktor (Héhe 1 m, Volumen

18 L) wurden konstruiert, die sich als Biofilm-Reaktoren be-
treiben lassen. Die Abbildung gibt die Rohrreaktoranlage wie-
= der. Der mit einer Kreiselpumpe betriebene Reaktorkreislauf
[ 3 dient der Durchmischung des Nahrmediums im Reaktor. Der

il “WW Vqumenst_rom im Reakt_orkreislauf liegt bei 100 bis 200 L/h,
v vit  der Druck in den Rohrleitungen betragt etwa 2 bar. Fur Expe-
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rimente, bei denen geringere Volumenstréme und Driicke be-
notigt werden, ist ein zweiter mit einer Schlauchpumpe betriebener Kreislauf in die Anlage
integriert. An der Schlauchpumpe lassen sich Volumenstrome von 2,5 mL/min bis 2,5 L/min
einstellen. In diesen Kreislauf lasst sich der FlieRkanal einbauen und auf diese Weise mit
Biofilm belegen. In einem Filtermodul lassen sich Biofilmproben auf Filtern abscheiden. Um
aerobe Bedingungen im Reaktor zu erzielen, wird der Anlage Druckluft aus der Hausleitung
zugefihrt. In den FlielRkanal und den Rohrreaktor lassen sich jeweils drei photoakustische
Sensorkopfe integrieren.

Im Rahmen des Projektes wird der Einfluss von Prozessparametern (pH-Wert, lonenstar-
ke, Stromungsbedingungen, Zusammensetzung des Nahrmediums und des Abwassers) auf
Schichtdicke, Architektur (Tiefenprofile) und Stabilitat (Flockenabriss) des Biofilms unter-
sucht.

(T. Schmid)
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1.5.5 Thermodesorption und Photoakustische Spektroskopie zur
Schnelldetektion von Pentachlorphenol auf Holzoberflachen

Foérderung: Bayer. Staatsministerium fiir Landesentwicklung und Unmweltfragen

Pentachlorphenol (PCP) fand zwischen den fiinfziger und achtziger Jahren als Fungizid
breite Anwendung im Holzschutz. Obwohl seine Verwendung in den meisten Industrielan-
dern heutzutage verboten ist, finden sich immer noch hohe Konzentrationen in Bauholz, M6-
beln und Abfallholz. PCP ist kanzerogen und in hohen Konzentrationen fir den Menschen
akut toxisch. Die Art der Wiederverwendung bzw. der Verwertung von Altholz hangt von
dem Grad der PCP-Kontamination ab, der durch quantitative Analysen ermittelt werden muf3.
Da konventionelle Analysemethoden jedoch zeitaufwendig und kostenintensiv sind, ist die
Entwicklung eines Schnellanalysegeréts von PCP notwendig.

In diesem Projekt soll ein Sensorsystem entwickelt werden, mit des-

sen Hilfe eine schnelle Detektion von Pentachlorphenol erfolgen kar T o |

Im ersten Projektjahr wurde das Probenahmeverfahren und die Dete kti-EI;Lrﬁ [ et vt |
onsmethode von PCP anhand eines Laborprototypen untersucht. |[Zu

Probenahme des PCP wurde ein Thermodesorptionskopf entwickal't_TE Diodenlaser |
mit dessen Hilfe eine Probenoberflache erwarmt werden kann, um den
Analyten in die Gasphase zu Uberfihren. Zur Detektion des Analy-

ten in der Gasphase wurde eine beheizbare photoakustische Mel3zelH

Aktivkohle

le (PA-Zelle) konstruiert und gebaut. Im zweiten Projektjahr wurde -
der bereits vorhandene Laboraufbau des photoakustischen PCP-Sensors :
durch verschiedene Neuerungen modifiziert und verbessert. So kohn+{—
te das Desorptionsprofil von PCP durch Verwendung einer externen

=]
Mikrofon

Heizung um Desorptionskopf und Verbindungssleitung zur PA-Zelle ||

(Transferline), die zusammen die Probenahmeeinheit darstellen, ver-|[ ][ ——
bessert werden. Eine schnellere Desorption der Analyten von der O
flache verbessert das Signal-Rausch-Verhéltnis und ermdglicht eine
rigere Nachweisgrenze. Fur Holzoberflachen konnte eine Nachwes

Temperaturregle
fiir PA-Zelle

0w
e
:
Vorverstirker

grenze fur PCP von 1fig/cn¥ erreicht werden. Die Nachweisgrenze e
fur eine matrixfreie Oberflache liegt derzeit bei einer Oberflachenkoni veni
tamination von 3.3:g/cn? PCP. Ein Beheizen der Transferline ermég-

licht zuséatzlich eine Verlangerung des Abstandes von Thermodesorp- i
tionskopf zur PA-Zelle, was ein Messen grof3flachiger Stickholzer er- Qg;;mso.-mms,
moglicht. Ein EinfluB unterschiedlicher Wassergehalte der Holzpro-

ben konnte experimentell ausgeschlossen werden. Um einen Transport des Mel3systems zu
ermoglichen, wurden Mef3zelle und Thermodesorptionskopf in einen mobilen Aufbau inte-
griert. Grundvoraussetzung hierftir waren nicht nur weitgehende Modifikationen des elektro-
nischen Steuersystems, sondern auch die Erstellung einer entsprechenden Software mit benut-
zerfreundlicher, intuitiv verstandlicher Benutzeroberflache. Sie erlaubt die Ansteuerung aller
Komponenten und eine Echtzeitdarstellung aller relevanten Steuer- und Mel3parameter.

(H. Beck, Z. Bozoki)

Transferline
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1.5.6 Mikroanalyse mit der laserinduzierten Plasmaspektroskopie (LIPS) und
einem VUV-optimierten Echelle-Spektrographen

Foérderung: Deutsche Forschungsgemei nschaft
Kooperation: |SASBerlin

Ziel des Antrags ist der Einsatz der laserinduzierten Plasmaspektroskopie (LIPS) zur quan-
titativen orts- und tiefenaufgelosten Mikroanalyse mit einem neu zu entwickelnden VUV-
Echelle-Spektrographen. Dazu wird ein intensiver, gepulster Nd:YAG-Laser auf die zu un-
tersuchende Probe fokussiert, so dal ein Teil der Probe verdampft und in dem entstandenen
Plasma atomisiert bzw. ionisiert wird. Nach Abklingen der unspezifischen Rekombinations-
strahlung und inversen Bremsstrahlung kann typischerweise nach einer Mikrosekunde durch
eine wellenlangenselektive und zeitaufgeldste Beobachtung der charakteristischen Emissions-
linien die Identifikation und Quantifizierung der elementaren Zusammensetzung erfolgen. Mit
einer entsprechenden Strahlformung und Abbildung erlaubt LIPS eine schnelle elementana-
lytische Kartierung von Oberflachen ohne aufwendige Probenvorbereitung mit einer lateralen
Auflésung von 3-1Qum. Durch die Verwendung einer UV-Wellenlange £ 266 nm) zur
Ablation kénnen Fraktionierungseffekte fiir Festkérper minimiert werden, so dal3 eine quan-
titative Analyse moglich wird. Durch eine Analyse der Spektren von einzelnen Pulsen kann
eine Ortsauflésung mit einer entsprechenden Tiefenaufldsung kombiniert werden. Die Ver-
wendung eines Echelle-Spektrographen gestattet eine umfassende qualitative und quantitative
multivariate Analyse von einzelnen Pulsen mit hoher spektraler Auflosifaig. & 10000)
Uber einen Spektralbereich von 150 nm. Fir den zu konzipierenden Echelle-Spektrographen
wird ein Arbeitsbereich von 150-300 nm angestrebt, so dal3 erstmals eine Multielement-VUV-
Emissionsspektroskopie mit Laserplasmen fiir Nichtmetalle (S, P, N,O, C, As) oder metalli-
sche Elemente (Hg, Zn) méglich wird. Durch eine Verbesserung der Transmission des Spek-
trographen im Bereich 200—220 nm ist zusétzlich auch eine signifikante Steigerung der Nach-
weisgrenzen fur Elemente wie z.B. Zn, Cd oder Ga mit intensiven Linien in diesem Bereich
zu erwarten. Erste Anwendungen werden sich besonders auf geochemische und werkstoffwis-
senschatftliche Fragestellungen konzentrieren.
(I. Radivojevic)



1.6 Aerosolforschung

1.6.1 Entwicklung eines photoakustischen Sensorsystems zur Messung von
RuRaerosolen in der Atmosphére

Foérderung: BMBF
Das vom Bundesministerium fiir Bildung, Wissenschaft, Forschung und Technologie ge-
forderte Projekt beinhaltet die Entwicklung eines photoakustischen Sensorsystems zur Mes-
sung von RufRaerosolen in der Atmosphére. Die Anforderungen an das Mel3gerat sind ei-
ne Nachweisgrenze von deutlich weniger algdim?® schwarzen Kohlenstoffs, ein mobiler
Aufbau mit sofortiger Mel3werterfassung und Auswertung (on-site) und eine hohe Zeitauf-
I6sung. Der am Lehrstuhl bereits entwickelte Vorlaufer des photoakustischen Ruf3sensors
(PASS) diente als Basis fiir die nachfolgenden Untersuchungen.
Das Prinzip der photoakustischen Ru3bestimmung beruht auf der

Absorption von monochromatischem Licht durch schwarze Ruf3par- ‘ Lock-In-Verstirker

tikel, die diese Energie anschlieend in Form von Warme wieder @ e
abgeben. Moduliert man die Lichtquelle mit einer konstanten Fre- VKD erenz | veE

guenz, so bildet sich eine stehende Schallwelle aus. In einem akusti- T

schen Resonator laRt sich diese Schallwelle durch ein Mikrophon de- e fgf;‘;?;’;,i'
tektieren und die induzierte Spannung ist proportional zur Massen- aser-
konzentration des Analyten. Eine hohe Selektivitat resultiert aus der 2 Pelticrelement i
Wahl einer Anregungswellenlange, bei der nur schwarzer Kohlen- (F Laserdiode

stoff Photonen absorbiert, so daR andere atmospharische Gase oder | eraggr, S min’
Aerosole die Messung nicht beeinflussen. Aus diesem Grunde wur- L L aushs

de eine Hochleistungs-Laserdiode mit einer Emissionswellenlange

von 680 nm ausgewahlt und in das bestehende System integriert:"™"
Ferner wurden die optischen Elemente vereinfacht, um eine hoher&hone
Stabilitét des Sensors zu erreichen, ohne dabei an Empfindlichkejt,,, ...l
einzublRen. Das Kernstlick des Sensors bildet die neu entwickel-

Kritische
Diise

| E I

Isolierte
Wand

ﬂ Spiegel

te (longitudinale) photoakustische Resonanzzelle, die sich durch ein
kleines Volumen, eine hohe Empfindlichkeit und eine gute Zeitauf- Acrosol-
l6sung auszeichnet. Der modifizierte Sensor wurde mit kinstlich |
erzeugtem RufRaerosol kalibriert und hinsichtlich Nachweisgrenze, Zeitauflosung, Queremp-
findlichkeit und Stabilitat charakterisiert. Bei einer Zeitauflésung im Bereich von wenigen
Minuten laRt sich eine Nachweisgrenze von ca. 150 ng RuRR prermeichen. Eine Zeitauf-

I6sung von wenigen Sekunden ist ebenfalls méglich, wobei sich die Nachweisgrenze dann
dementsprechend verschlechtert ( @gm?), was fiir dynamische Messungen (z.B. Abgas-
messungen) aber mehr als ausreichend ist.

Querempfindlichkeiten zu anderen in der Atmosphéare vorkommenden Stoffen, wie etwa
Kochsalz- oder Ammoniumsulfatpartikel, N@Ds;, Huminséuren, Eisenoxid oder Sauerstoff,
konnten bei atmosphéarisch relevanten Konzentrationen nicht beobachtet werden. Lediglich
Wasserdampf absorbiert bei einer Anregungswelle von 680 nm geniigend Licht, daf3 sich ein
photoakustisches Signal ausbildet. Dieses Problem kann aber auf verschiedene Arten beho-
ben werden. Durch Trocknen des Aerosols a3t sich Wasserdampf selektiv vor einer Mes-
sung abtrennen oder das photoakustische Signal von Wasserdampf wird nach Abtrennen des
RuRaerosols durch einen Partikelfilter gemessen und das erhaltene Signal anschlielend vom
Gesamtsignal subtrahiert. Bei der Bestimmung von Ruf3aerosolen mit Partikeldurchmessern
von weniger als Jum wurde keine GréRenabhéngigkeit der Bestimmungsmethode beobach-
tet. Bei gro3en Partikeln (> &m) verringert sich jedoch die Empfindlichkeit des Sensors,
was aber nur bei Laborexperimenten problematisch sein dirfte, da in der Atmosphére kaum
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reine RulRpartikel in diesem Grofl3enbereich vorliegen, sondern mit verschiedensten anderen
Spezies vergesellschaftet sind. Die Bestimmung des Ruf3gehaltes in Mischpartikelm{> 1
stellt kein Problem dar.

Dariiber hinaus wurde der Sensor in mehreren Messkampagnen hinsichtlich seiner Taug-
lichkeit als Immissionsmessgerat Uberpriift. In Referenz zu der thermischen Kohlenstoffbe-
stimmung geman VDI 2465, Blatt 1, wurde der massenspezifische Absorptionskoeffizient von
schwarzem Kohlenstoff in der Atmosphare zu &3.0 n?/g bestimmt. Der RuRsensor er-
wies sich als geeignetes Instrument zur zeitaufgeloésten Uberwachung von atmosphérischen
RuBmassenkonzentrationen.

(L. Kréamer, Z. Bozoki)

1.6.2 Kohlenstoffhaltige Aerosolkomponenten: Chemische
Zusammensetzung, Reaktivitat und Hygroskopizitat

Foérderung: BMBF

Aerosole spielen eine zentrale Rolle im Bereich der Atmosphéren- und Klimaforschung,
und kohlenstoffhaltige Komponenten haben wesentlichen Anteil an der Zusammensetzung
der Aerosolpartikel. Ihre chemische Zusammensetzung, ihr Reaktionsverhalten und ihre Hy-
groskopizitat bzw. Wechselwirkung mit Wasserdampf sind bisher jedoch nur in geringem
Ausmalfd bekannt und sollen in diesem Projekt durch Feldmessungen und Laborexperimente
untersucht werden. Dabei soll zur Klarung folgender Schliisselfragen beigetragen werden:

e Was sind die molekularen Strukturen des grofR3en Anteils chemisch unidentifizierter bzw.
unzureichend charakterisierter kohlenstoffhaltiger Aerosolkomponenten? Insbesonde-
re, wie grof3 sind die Anteile von semivolatilen aromatischen Verbindungen, Biopoly-
meren und ihren Abbauprodukten, huminstoffartigen und graphitédhnlichen Substanzen?

e Welche charakteristischen Eigenschaften bzw. Tracer sind am besten dazu geeignet,
kohlenstoffhaltige Aerosolkomponenten, speziell die zuvor genannten Substanzklassen,
verschiedenen nattirlichen und anthropogenen Quellen zuzuordnen?

e Wie wird die Zusammensetzung kohlenstoffhaltiger Aerosolkomponenten durch che-
mische Alterung verandert? Insbesondere, was sind die typischen Produkte und reak-
tionskinetischen Parameter fur den Abbau der zuvor genannten Substanzklassen durch
oxidierende Spurengase, und wie kénnen diese Prozesse in atmosphérischen Modellen
effizient beschrieben werden?

e Kann die chemische Alterung atmospharischer Aerosolpartikel zu einer signifikanten
in-situ Bildung oder zu einem Abbau lichtabsorbierender kohlenstoffhaltiger Kompo-
nenten flhren (z.B. huminstoffartige Substanzen), wodurch die optischen Absorptions-
koeffizienten verandert und der direkte Strahlungseffekt von Aerosolen auf das Klima
beeinflusst werden kénnten?

e Auf welche Weise und in welchem Ausmal? beeinflussen kohlenstoffhaltige Aerosol-
komponenten die Hygroskopizitat atmospharischer Aerosolpartikel, ihre Aktivierung
als Wolkenkondensationskerne und damit den indirekten Strahlungseffekt von Aeroso-
len auf das Klima? Wie werden diese Effekte durch chemische Alterung beeinflusst,
und wie kdnnen sie in atmosphérischen Modellen effizient beschrieben werden?

Neue analytische Methoden werden speziell fir semivolatile aromatische Verbindungen
(polyzyklische aromatische Kohlenwasserstoffe und partiell oxidierte Derivate), Makromo-
lekule (Biopolymere, huminstoffartige Substanzen) und schwarzen Kohlenstoff (graphitahn-
liche und organische Komponenten) entwickelt und gemeinsam mit etablierten analytischen



Techniken eingesetzt. Feldmesskampagnen an verschiedenen Standorten sind in Zusammen-

arbeit mit anderen Forschungsgruppen geplant.

In Reaktorexperimenten mit Modellaerosolen und Filterproben werden der Abbau von
semivolatilen aromatischen Verbindungen und Biopolymeren durch oxidierende Spurengase,
mogliche Wege zur Bildung huminstoffartiger Substanzen und die chemische Alterung von
Verbrennungsaerosolen charakterisiert. Der Einfluss kohlenstoffhaltiger Aerosolkomponen-
ten auf die Hygroskopizitat bzw. das Feuchtewachstum atmospharischer Partikel wird mit
Modellaerosolen aus reprasentativen Gemischen organischer Verbindungen, graphitéhnlicher

Substanzen und anorganischer Salze oder Sauren untersucht.

Dieses Projekt wird seit Juli 2000 als Nachwuchsgruppe im Rahmen des BMBF-Schwer-
punkts AFO 2000 gefordert (Férderzeitraum: 5 Jahre). In der Entwicklung von Methoden zur
Bestimmung von Proteinen und Kohlenhydraten in atmosphéarischen Aerosolproben, sowie in
der Untersuchung der Reaktivitdt von Proteinen und semivolatilen aromatischen Verbindun-
gen gegeniber oxidierenden Spurengasen wurden in den ersten Monaten bereits zahlreiche
Ergebnisse erzielt. Da diese jedoch grof3teils noch vorlaufigen Charakter haben und derzeit in
weiterer Ausarbeitung sind, werden sie erst zu einem spateren Zeitpunkt im einzelnen prasen-

tiert.

(U. Péschl, T. Franze, S. Kamm, T. Letzel, A. Sadezky, C. Schauer, A. Zerrath)

1.6.3 Prozessstudien zum Einfluss von Spurengasen auf die physikalischen
und chemischen Eigenschaften ausgewahlter Modellaerosole

Foérderung: BMBF
Kooperation: Institut fir Analytische Chemie, TU Wen
Polyzyklische aromatische Kohlenwasserstoffe (PAH) sind

in der Atmosphéare weit verbreitet. Sie entstehen hauptsach-
lich durch unvollstéandige Verbrennung von Biomasse und fog- 1¢'
silen Brennstoffen und treten als Bestandteil von Rul3- bz

Verbrennungsaerosolpartikeln auf. Da diese Partikel in da§1 10°4
menschlichen Atmungsorganen deponiert werden kénnen, uad
da einige PAH und deren Abbauprodukte ein hohes kanzerg- ]
genes, mutagenes und allergenes Potential aufweisen, sino‘§ie
von grofRer lufthygienischer Bedeutung. Zudem kdnnen poly 16
zyklische aromatische Verbindungen (PAC = PAH + Derivate%f
an der Oberflache von Ruf3partikeln die Bildung oder den Afg

bau reaktiver Spurengase durch heterogene Reaktionen unckid!
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Aktivierung der Partikel als Wolkenkondensationskerne, ihre
atmospharische Verweilzeit und damit ihre direkten und indi-
rekten klimatischen Effekte beeinflussen. Die Reaktivitat der
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meisten PAC ist jedoch weder im Hinblick auf die Produktzusammensetzung noch im Hinblick
auf die Reaktionskinetik ausreichend gut charakterisiert, um eine zuverlassige Extrapolation

auf atmosphérische Bedingungen zu erlauben.

Im Jahr 2000 wurde in diesem Projekt speziell der Abbau von Benzo[a]pyren (BaP; PAH
aus funf kondensierten C6-Ringen) auf FunkengeneratorruRaerosolpartikeln duncie®
sucht. Dabei wurden verschiedene bislang unbekannte Produkte mit unterschiedlichen funk-
tionellen Gruppen identifiziert (Carboxyl, Carbonyl, Hydroxy etc.), und eine neue, univer-
sell einsetzbare Analysenmethode fir partiell oxidierte aromatische Kohlenwasserstoffe ent-
wickelt, die auf der Kopplung eines flissigchromatographischen Trennverfahrens mit massen-
spektrometrischer Detektion beruht (LC-APCI-MS mit phenylmodifizierten Umkehrphasen).

T
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Extraktionsvergleich Ultraschall/ASE

Im Rahmen reaktionskinetischer Untersuchungen wurde festgestellt, dass Ozon und Was-
serdampf an der Oberflache von Rul3partikeln reversibel und kompetitiv adsorbiert werden,
wobei fir Funkengeneratorruf3aerosole mit und ohne BaP-Beschichtung kein signifikanter Un-
terschied festzustellen war. Die Adsorptionsgleichgewichtskonstanten und mittleren Oberfla-
chenverweilzeiten, welche fiir;Qund H,O bestimmt wurden, sollten daher auch auf andere
Graphen- bzw. PAH-ahnliche Oberflachen anwendbar sein. Die Reaktion von adsorbiertem
Ozon mit BaP-Molekilen auf der Partikeloberflache lasst sich durch ein einfaches Zeitgesetz
zweiter Ordnung beschreiben, und durch Extrapolation auf umweltrelevante Ozon- und Was-
serdampfkonzentrationen ergeben sich BaP-Halbwertszeiten von nur wenigen Minuten bis zu
etwa einer Stunde. An der Oberflache von gealterten atmosphérischen Ruf3partikeln ist da-
her kein Benzo[a]pyren zu erwarten, was jedoch nicht fir das Partikelinnere gilt, wo BaP vor
direktem Zutritt von Ozon aus der Gasphase geschutzt ist.

(T. Letzel, C. Schauer)

1.6.4 Physikalisch-chemische Untersuchungen zur Verminderung der
RuRpartikelemission von Dieselmotoren

Foérderung: MAN Nutzfahr zeuge AG, Nirnberg

RuRpartikel sind ein wesentlicher Bestandteil der ultrafeinen und feinen Partikelfraktion
im Abgas von Dieselmotoren. Nach aktuellem Wissensstand sind sie toxikologisch bedenk-
lich, weshalb die gesetzlichen Abgasnormen in den kommenden Jahren eine drastische Her-
absetzung der Partikelemissionsobergrenzen vorsehen (EURO-4 und 5).

In diesem Projekt werden in Kooperation mit der Firma MAN (TVD-N) verschiedene
technische Verfahren zur Abscheidung und oxidativen Entfernung von Rul3partikeln im Abgas
von Dieselmotoren untersucht. Zur Klarung der physikalisch-chemischen Grundlagen (Aero-
soldynamik, Reaktionskinetik) und der praktischen Anwendbarkeit dieser Verfahren sollen
leistungsfahige physikalische und chemische Messmethoden eingesetzt werden. Im einzelnen
wurde bisher mit der Planung und Durchfiihrung folgender Arbeitspunkte begonnen:

e Test und Optimierung der Filterprobenahme von Dieselruf3
zur gravimetrischen und chemischen Analyse

+ Analyse der chemischen Zusammensetzung von Dieselruf3-
partikeln: Sulfatgehalt (Extraktion und Analyse mittels IC);
Elementarzusammensetzung des Asche-Anteils (Aufschluss
und Analyse mittels TXRF, ICP-MS, ICP-OES)

151 18.3
, . —_ e On-line Charakterisierung der Anzahlkonzentration und der

Ultraschall Ultraschall ASE ASE

1.Ex.

Groenverteilung von Aerosolpartikeln im Motorenabgas vor
und nach einem GD-Kat-System an Dieselmotoren (Mes-
sung mittels SMPS und CNC)

2.Ex. 1. Ex. 2. Ex.

Geeignete Instrumentierung zur physikalischen Aerosolcharakterisierung wurde beschafft
und in Betrieb genommen, und der Einsatz am Motorenprifstand wird derzeit vorbereitet.
Sulfatextraktionen erfolgten in friheren Untersuchungen meist im Ultraschallbad bzw. durch
Soxhletextraktion mit reinem Wasser oder mit einem Isopropanol-Wassergemisch. Aus der
Literatur sind jedoch kaum klare Angaben zur Extraktionseffizienz und zur Notwendigkeit des
Einsatzes von iso-Propanol verfligbar. In jedem Fall erfordern die zuvor genannten Methoden
einen hohen zeitlichen Aufwand. Mittels ASE (Accelerated Solvent Extraktion) kann die
Extraktionsdauer auf etwa 30 min und darunter reduziert werden. Bei diesem Verfahren wird
die Extraktion bei hohen Driicken (1-150 bar) und Temperaturen (biQafurchgefihrt.



In dieser Arbeit werden die genannten Extraktionsmethoden parallel auf vergleichbare
Filterproben von Dieselabgaspartikeln angewandt und miteinander verglichen. Dabei erfolgt
die Bestimmung des geldsten Sulfatanteils jeweils mittels lonenchromatographie, wodurch
neben Sulfat auch weitere ionische Partikelkomponenten bestimmt werden kénnen (z.B. Ni-
trat). Erste Versuche ergaben eine gute Ubereinstimmung der Ergebnisse, die durch Ultra-
schallextraktion und ASE mit reinem Wasser erhalten wurden. Wiederholte Extraktionen der
Filterproben durch ASE zeigten bereits nach dem ersten Schritt ein Absinken des Sulfatanteils
unter den Blindwert, was auf quantitative Extraktion schliel3en lasst. Weitere Experimente zur
Optimierung und zum Vergleich verschiedener Methoden der Extraktion und lonenchromato-
graphie sind derzeit im Gange, und eine abschlieRende Bewertung ist geplant.

(D. Rothe, S Kamm)
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Windsheim (Thermal-Sauerling Stadt), Bad Wdrishofen (Thermalwasser).

Forschungprojekte Deponiesickerwasser GroBmehring, Deponiesickerwasser Eberstetten, Ba-
dewasser Fissing Therme | und .

2.3 Abgeschlossene Diplomarbeiten

Dipl.-Chem. Florian Kiihbeck (TUM): Pyrolyse-gekoppelte Massen- und lonenmobilitats-
spektrometrie zur Schnelldetektion bakterieller Endosporen (Abgabe: 30.4.2000)

Dipl.-Chem. Christian Schauer (LMU): Reaktionskinetische Untersuchung des Abbaus von
Benzo[a]pyren auf RuRaerosolpartikeln durch Ozon (Abgabe: 30.4.2000)

Dipl.-Ing. Déra Kneffel (Universitat Veszprém, Lehrstuhl fir Umweltschutztechnik): Photo-
akustische Bestimmung der Massenkonzentration von partiklarem Kohlenstoff und Hete-
rogene Kondensation von,I80, und Wasserdampf auf RuRpartikeln (Abgabe: Mai 2000)

Dipl.-Chem. Nuria Escobedo Ruiz (ERASMUS-Programm; Universitt Barcelona): Com-
parison Between Affinity (Immuno)Extraction and Classical Solid-Phase Extraction for
Trace Level Determination of Sulfonylurea Herbicides using Capillary Electrophoresis
with UV Detection (Abgabe: 5.7.2000)

Dipl.-Chem. Thomas Franze (TUM): Untersuchungen zur Nitrierung von Proteinen durch
atmospharische Spurenstoffe (Abgabe: 1.10.2000)

Dipl.-Chem. Anja Eikenberg (Uni Stuttgart): Charakterisierung von monoklonalen Antikor-
pern zur Detektion von Microcystinen (Abgabe: 18.10.2000)

Dipl.-Chem. Alexa Sadezky (LMU): Raman-Spektroskopie an graphitdhnlichen Materialien
(Abgabe: 9.10.2000)

Dipl.-Chem. Axel Zerrath (TUM): Bestimmung von Cellulose und Glucose in atmosphéri-
schen Aerosolproben (Abgabe: 18.12.2000)
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2.4 Abgeschlossene Dissertationen
Dipl.-Biol. Thomas Hofer: Wirkung von partikularen Umweltnoxen auf die Immunabwehr
monozytarer Zellen

Dipl.-Chem. Martin Schweigkofler: Bestimmung fllichtiger Siliziumverbindungen in Bioga-
sen mittels Kanisterprobenahme und GC-MSD/AED-Analytik

Dipl.-Geol. Stefan Miller: Technikums- und Freilandversuche zur Charakterisierung der
geldsten und kolloidgebundenen Migrationsprozesse von Kontaminanten in natirlichen
Grundwassersystemen

Dipl.-Chem. Thomas Letzel: Analytik partiell oxidierter polyzyklischer aromatischer Koh-
lenwasserstoffe und Abbau von Benzo[a]pyren auf RuRaerosolpartikeln durch Ozon

2.5 Ehrungen und Preise

R. Nie3ner: Fresenius-Preis der Gesellschaft Deutscher Chemiker (GDCh)
M. Weller: Fachgruppenpreis der Wasserchemischen Gesellschaft in der GDCh
A. Exner: Posterpreis der Wasserchemischen Gesellschaft in der GDCh

2.6 Veranstaltungen/Mitorganisation
R. NieRBner: 7th Intern. Conference on Carbonacous Particles in the Athmosphere, 26.—
29.11.2000, San Juan (Program Comittee)

R. Nie3ner: Jahrestagung der Wasserchemischen Gesellschaft, 29.-31.5.2000, Weimar (Pro-
grammausschuf3)

R. Nie3ner: Analytica 2000, 11.—14.4.2000, Minchen (Koordinierungsgruppe)
U. Panne: LIBS 2000, 8.—12.10.2000, Pisa (Scientific Comittee)



3 Lehre und Fortbildung

3.1 Vorlesungen

Chemie gel6ster und ungeldster Wasserinhaltsstoffe, Teil 1: Wasel3ner
serkreislauf und Gleichgewichte

Chemie geldster und ungeldster Wasserinhaltsstoffe, Teil 2: Hyiel3ner
drokolloide, micellare Systeme und photochemische Umsetzun-
gen

Umweltanalytik, Teil 1: Grundlagen der instrumentellen AnalytiNie3ner
von Wasserinhaltsstoffen

Umweltanalytik, Teil 2: Charakterisierung von LuftinhaltsstoffeMNie3ner
(Gase und Aerosole)

Umweltanalytik, Teil 3: Organische Spurenanalytik an UmwelNie3ner
matrices

Massenspektrometrie in der Umweltanalytik Weller, Nie3ner

Biochemische und molekularbiologische Analysenverfahren iknopp
der Umweltanalytik

Chemische Charakterisierung von Umweltmatrices (Wasser) Knopp
Chemische Charakterisierung von Umweltmatrices (Gase) Niel3ner
Atmosphéarenchemie und Klimaforschung P&schl
Methoden der Strukturaufklarung und Instrumentelle Analytik Panne
Statistische Methoden in der Umweltanalytik Panne
Umweltmeftechnik mit spektroskopischen Methoden Panne
Hydrogeologie | und Il Frisch

Die Mineral-, Thermal- und Heilwasser in Bayern und ihr hydravl. Baumann, Niel3ner
geol. Rahmen

Einflhrung in das hydrogeologische Praktikum 1, II, 11l M. Baumann, Niel3ner
Brunnenbau und Bohrtechnik M. Baumann, Niel3ner
Ausbreitung von Schadstoffen im Untergrund T. Baumann
Ausgewihlte Kapitel und Ubungen zur Hydrogeologie T. Baumann
Erkundung und Sanierung von Grundwasserschadensfallen T. Baumann

Modellierung der Grundwasserstromung und des Stofftransports  T. Baumann
Hydrochemische Modellierung T. Baumann
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3.2 Ubungen, Praktika und Seminare

Vertiefungsfach Analytische Chemie, Teil 1 Organische SpureNie3ner, Weller, Panne
analytik

Teil 2 Methoden der Strukturaufklarung und Instrumentellen Analielner und Mitarbeiter,

lytik Dozenten in Garching

Wasserchemisches Praktikum I: Wasseranalyse Panne, Weller,
Knopp, Niel3ner

Wasserchemisches Praktikum II: Wassertechnologie Panne, Niel3ner

Hydrogeologisches Praktikum I: Gesteinsphysikalische Methbt.+T.Baumann, Niel3ner
den

Hydrogeologisches Praktikum 1l: Hydrochemische Methoden M. Baumann, Niel3ner
Hydrogeologisches Praktikum 1ll: Gelandelibungen mit Kurs M.+T.Baumann, Niel3ner
Hydrogeologische und hydrochemische Exkursionen M.+T.Baumann, Niel3ner

Hydrogeologisches, hydrochemisches und umweltanalytischdsBaumann, Niel3ner
Seminar

Hydrogeologisches Literaturseminar T. Baumann

3.3 Institutskolloquium

Prof. Dr. H. Herrmann, Institut fir Tropospharenforschung, Leipzig: Troposphérische Multi-
phasenchemie im Feld, Labor und Modellierung (19.1.2000)

Prof. Dr. Hans Puxbaum, Institut fiir Analytische Chemie, TU Wien: Aerosolanalyik fir die
Klimaforschung, (1.2.2000)

Prof. Dr. W. Kiefer, Institut fir Physikalische Chemie, Universitat Wirzburg: Lineare und
nichtlineare Ramanspektroskopie an einzelnen Laser-gefangenen Mikroteilchen (7.2.2000)

Prof. Dr. Jacques Buffle, Department of Inorganic, Analytical and Applied Chemistry, Uni-
versity of Geneva, Switzerland: Structural Characterisation and Properties of Natural Bio-
polymers in the Context of Floc Formation (11.2.2000)

Dr. Klaus-Dieter Franz, Leitung Zentrale Analytik, Merck KGaA, Darmstadt: Analytik als
Teil des industriellen Entwicklungs- und Wertschépfungsprozesses (28.2.2000)

Dr. Anne Glover and Dr. Andrew Porter, Dept. of Molecular and Cell Biology, Institute of
Medical Sciences, University of Aberdeen: Recombinant Antibodies and Whole Cells as
Biosensors (10.3.2000)

Prof. Dr. Wolfgang Buchberger, Analytische Chemie, Universitat Linz: Strategien zur Me-
thodenentwicklung fir die Kapillarelektrophorese und die Kopplung mit der Massenspek-
trometrie (2.5.2000)

Prof. Dr. Ginter Allmaier, Institut fir Analytische Chemie der Universitat Wien: Photo-
nen und Sprays, die Basis der massenspektrometrischen Analyse von Biomolekilen - von
Glykopeptiden bis zu intakten Viren (16.5.2000)

Prof. Dr. Bernd Luckas, Institut fir Erndhrungswissenschaften, Lehrbereich Lebensmittel-
chemie, Friedrich-Schiller-Universitat Jena: Algentoxine — Neue Strategien zur Lésung
eines alten Problems (26.5.2000)

Prof. Dr. Dipl.-Ing. Boris Mizaikoff, Institut fiir Analytische Chemie, Technische Universitat
Wien: MIR-Sensing and Molecular Recognition Schemes (9.6.2000)



Dr. Klaus Pecher, Lawrence Berkeley National Laboratory-Advanced Light Source, Berke-
ley/California: Scanning Transmission X-ray Microscopy (STXM) of Transition Element
Precipitates — A New Technique and What We Can Learn From It (14.6.2000)

Prof. Dr. Arne Skerra, Lehrstuhl fur Biologische Chemie, TU Minchen: Molekulare Erken-
nung durch Protein Design mit Antikdrpern und 'Anticalinen’, einer neuen Klasse von
Liganden-Bindungsproteinen (5.7.2000)

Dr. Borje Sellergren, Department of Inorganic and Analytical Chemistry, Johannes Gutenberg
Universitat Mainz: Neue Strategien und analytische Anwendungen in der Pragung von
kleinen Molekulen (10.7.2000)

Dr. Werner Lindinger, Institut fir lonenphysik der Universitat Innsbruck: Volatile organische
Komponenten im Bereich der Medizin, Lebensmittel- und Umweltforschung: Untersu-
chungen mittels Protonen-Transfer-Reaktions-Massenspektrometrie (18.7.2000)

Prof. Dr. D.B. Dingwell, Institut fir Mineralogie, Petrologie und Geochemie, LMU Minchen:
Noble Metal Solubilities in Silicate Melts: An Analytical Challenge (2.8.2000)

Dr. Wolfgang Wilcke, Institut fir Bodenkunde und Geographie, Universitat Bayreuth: Po-
lyzyklische aromatische Kohlenwasserstoffe in Béden — Gehalte, Verteilung, Reaktivitat
(19.9.2000)

Dr. Nikolaus Nestle, Universitat Leipzig: NMR-Methoden zur Charakterisierung von porésen
Systemen (28.9.2000)

PD Dr. C. Zander, Fachbereich Chemie-Biologie, Universitat - GH Siegen: Einzelmolekil-
Detektion in Losung: Ein neues Werkzeug fur die Analytische Chemie!? (17.10.2000)

Dr. Ursula Bilitewski, Gesellschatft fiir Biotechnologische Forschung in Braunschweig: Opti-
sche Biosensoren zur Protein- und Genexpressionsanalytik (21.11.2000)

Prof. Colin Self, Department of Clinical Biochemistry & Metabolic Medicine, University of
Newecastle, UK: Increasing the Power of Antibodies in Immunodiagnostics (24.11.2000)

Prof. Dr. E. James Davis, Department of Chemical Engineering, University of Washington:
Studies of Aerosol Chemistry and Chemical Reactions (5.12.2000)

Prof. Dr. Andreas Hensel, Institut fiir Tierhygiene und Offentliches Veterinarwesen, Univer-
sitat Leipzig: Bioaerosole - Hygienische Aspekte und aktuelle Probleme der Charakteri-
sierung (18.12.2000)

4 Ausstattung
4.1 Hydrogeologie

4.1.1 Versuchsaquifere

Mit den variablen Modellaquiferen stehen dem Institut Instrumente zur kontrollierten Durch-
fuhrung von eindimensionalen Ausbreitungsversuchen im gesattigten Medium zur Verfigung.
Die Doppelwannenkonstruktion erlaubt den risikolosen Einsatz von umweltgefahrdenden Ana-
lyten. Damit kann das Transportverhalten von Schadstoffen unter realitatsnahen Bedingun-
gen im TechnikumsmalRstab untersucht werden. Die maximale FlieBstrecke betragt 10 m,
die FlieRbreiten sind 1 m und 1,5 m. Die Einstellung der hydraulischen Randbedingungen
erfolgt wie die Steuerung der Probenahme vollelektronisch. Damit kann eine hohe zeitli-
che Auflésung der Versuche sichergestellt werden. Nach Ausbreitungsversuchen mit Pestizi-
den, Schwermetallen, hydrophoben und organischen Kontaminanten wird derzeit der Kolloid-
moderierte Schadstofftransport einer detaillierten Betrachtung unterzogen. Die Ergebnisse der
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Versuche aus dem Modellaquifer lassen sich unter Berilicksichtigung der rdumlichen Hetero-
genitat gut auf die Ausbreitung im wassergeséttigten Aquifer Gbertragen.

4.1.2 Naturmeffeld

Mit den Naturmef3feldern wird der Schritt vom Technikumsmalf3stab in naturraumliche Bedin-
gungen mdoglich. An drei Standorten (Miinchen-Nord, Nabburg, Sengenthal) bestehen hier
Moglichkeiten zur Untersuchung der Stoffausbreitung mit hoher transversaler Auflésung. Da-
mit kann insbesondere der dispersive Transport, der im Laborversuch haufig nur abgeschétzt
wird, im Detail untersucht werden. Im Mittelpunkt der Untersuchungen steht, wie bei den
Versuchsaquiferen, der kolloid-moderierte Stofftransport.

4.1.3 Deponiemel3feld Augsburg-Nord

Die langfristige Sicherheit der Deponieabdichtungssysteme bildet einen Eckpfeiler der heu-
tigen Entsorgungskonzepte. Aus der Motivation heraus, Aufschlul? Uber das Langzeitverhal-
ten mineralischer Dichtungssysteme unter Realbedingungen zu erhalten und gleichzeitig ein
Feldlabor fiir neuentwickelte und zu entwickelnde Sensoren zur Uberwachung von Dichtungs-
systemen zur Verfiigung zu stellen, wurde das hydrogeologische Mef3feld auf der Deponie
Augsburg-Nord eingerichtet.

4.1.4 Deponiemef3feld Gro3mehring

Zur Untersuchung der exothermen Prozesse in Deponien fir Millverbrennungsschlackenwur-
de im BA IV der Deponie GroBmehring ein MeRprofil eingerichtet. Mit 8 MeRebenen (Tempe-
ratur, Wassergehalt) in einem vertikalen Abstand von max. 2 m, von denen die erste Mel3stelle
unmittelbar auf der Kunststoffdichtungsbahn liegt, kann die Temperaturentwicklung innerhalb
der Deponie genau verfolgt werden. Uber einen Zeitraum von 3 Jahren werden an diesem
und weiteren geplanten MeRprofilen die Temperaturen aufgezeichnet und mit den Randbedin-
gungen (Klima, Schlackenzusammensetzung, Einbaubedingungen) korreliert. Die MeR3ein-
richtungen der konventionellen Sensoren verbleiben auch nach Beendigung des Forschungs-
vorhabens auf der Deponie Grolimehring, um das MelRprogramm langfristig fortzufihren zu
kénnen.

4.1.5 Minchner Loch

Das Munchner Loch wurde als Feldlabor in GroRhadern zur Untersuchung der ungesattigten
Zone eines quartaren Kiesgrundwasserleiters eingerichtet. Ausgeristet mit Probenahme- und
Monitoringeinrichtungen in 7 Ebenen bis zu einer Tiefe von 10 m kénnen der vertikale Wasser-
und Stofftransport unter ungesattigten Bedingungen beobachtet werden.

4.2 Technikum

Das Institut fir Wasserchemie und Chemische Balneologie befaldt sich seit Jahren mit aktuel-
len Themen der Wasseraufbereitung. Das neu erstellte institutseigene Technikum stellt hierfur
die rAumlichen und technischen Erfordernisse bereit und erméglicht das Aufstellen und die In-
stallation von Pilotanlagen zur Anwendung moderner Wasseraufbereitungstechnologien. Dar-
Uber hinaus bieten die mit klassischer instrumenteller Analytik ausgestatteten Laboratorien die
apparative Voraussetzung zur Entwicklung neuartiger, problemorientierter Analysenmethoden
fur umweltrelevante Schadstoffe in den Kompartimenten Wasser, Boden und Luft.



4.2.1 Laser

4 He/Ne-Laser

6 Nd-YAG-Laser

1 CO;-Laser

3 Farbstoff-Laser (durchstimmbar mit Frequenzverdoppelung)
5 Nz-Laser

8 modulierbare Diodenlaser (600-1670 nm; > 100 mW CW)

1 Laserdiodenarray mit 10 Dioden (Q:& - 1.8:m), faseroptisch
1 Laserdiode mit externem Resonator

4.2.2 Optoelektronik/Spektrometer

1 Rowland-Spektrometer

1 Echelle-Spektrometer

1 Perkin Elmer FTIR-Spektrometer 1600

1 Perkin Elmer Fluoreszenzspektrometer, Typ LS-50
1 UV/VIS-Spektrometer Beckman DU 650

1 Boxcar-Integrator

4 Speicher-Oszilloskope (400 MHz, 500 MHz)

3 Optische Vielkanalanalysatoren mit Monochromatoren, zeitauflésend
3 Intensivierte CCD-Kameras

1 Spektrofluorophotometer Shimadzu RF 540

1 Wavemeter

4.2.3 Chromatographie

7 Gaschromatographen mit FID, NPD, ECD, TEA und AED

1 Gaschromatograph mit massenselektivem Detektor, Kaltaufgabesystem und Autosampler
1 Hochauflésende GC/MS-Station (VG Autospec)

1 LC-Orthogonal-ESI-TOF-MS (Micromass)

1 Gefriertrockner

1 Asymetrisches Field-flow-fractionation-System

1 SFE-System (SUPREX) mit Modifier

2 Konzentratoren fir dynamische Headspace-Analyse

1 High-speed Counter-Current-Verteilungschromatographie-Station

3 HPLC-Arbeitsstationen, UV/VIS-Array-Detektor, steuerbarer Fluoreszenzdetektor

2 HPLC-Anlagen

1 Kapillarelektrophoresesystem

1 lonenchromatograph Dionex 4500 i

1 lonenchromatograph Dionex 14

1 AMD-System flir Hochleistungs-DC mit Scanner (UV, VIS und Fluoreszenz) und Datenverarbeitung
1 Niederdruck-Chromatographiesystem ECONO

1 Préap.-HPLC

1 lonenchromatograph Dionex Bio-LC
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4.2.4 Bioanalytik-Auswertesystem

2 Fluoreszenz-Reader-Systeme, zeitauflésend
3 Photometrie-Reader-Systeme
1 Mikrodosiersystem (Chip-Spot-Auftragesystem)

4.2.5 Element-Analysensysteme

1 Totalreflektierend arbeitende Rontgenfluoreszenzanalytik-Station, Atomika (EXTRA Il a)

1 Flammen-Photometer, Eppendorf (ELEX 6361)

2 AAS-Systeme mit Flammenatomisierung, elektrotherm. Atomisierung, Hydridsystem, Perkin Elmer (PE 3300,
ELAN 4100)

1 ICP-MS Perkin-Elmer (ELAN 6100)

4.2.6 Rasterelektronenmikroskopie/Mikroskopie

1 REM-Station mit Bildspeicher (Cambridge Instruments/Leica Stereoscan 360)

1 Videobild-Recorder-Einheit

1 Fensterloser EDX-(Rontgenfluoreszenz)Detektor (Link/Rdntec)

2 Polarisationsmikroskope zur Phasenanalyse

1 Software zur automatischen Bildverarbeitung (GroRRe, Klassifizierung, Quantifizierung)
1 Schutzgas-Glovebox mit Sauerstoffentfernungssystem

1 Raman-Mikroskop mit 3 Laserwellenldngen, Renishaw (514 nm, 633 nm, 780 nm)

4.2.7 Summenparameter-MefR3systeme

1 Coulostat (Coulomat 702) zur Kohlenstoffbestimmung
1 DOC-Analysator (UNOR 6 N)

1 TOC-Analysator (TOCOR 2)

1 AOX/TOX-10 Sigma

4.2.8 Aerosolmel3gerate

1 m3-Aerosolkammer

1 Aerosolstromungsreaktor

1 Ozon-UV-AbsorptionsgasmeRsystem

1 Chemilumineszenz-NO/NOx-Analyzer

2 Aerodynamische Aerosollaufzeitspektrometer (Orb- 25 1:m)

1 Vielstufen-Kondensationskernzahler, rechnergesteuert

1 Berner-Impaktor, neunstufig (50 nm - L)

2 Differential mobility particle sizer-Systeme (5 nm uth)

2 Diffusionsbatterien mit Umschaltsteuerung (5 nm - 300 nm)

5 Kondensationskernzahler, kontinuierlich

1 Wafer-Scanner mit Laseranregung

5 Elektrostatische Klassifizierer zur Erzeugung monodisperser Aerosole (5 nm - 500 nm)
2 RuB-Aerosolgeneratoren zur Erzeugung polydisperser, ultrafeiner Aerosole aus Kohlenstoff
1 Berglund-Liu-Aerosolgenerator zur Erzeugung monodisperser Aerosoenf0.80 ;.m)

1 Schwebebett-Aerosolgenerator zur Redispergierung von Pulvern

1 Burstendosierer, Erzeugung redispergierter Flugaschen-Aerosole etc.

4.2.9 Dioxin-Laboratorium

3 Labors mit Schleuse, ausgestattet mit separaten Aktivkohle- und Hochleistungs-Schwebstoff-Filtern



4.3 Struktur

Leitung: o.Univ.-Prof. Dr. R. Niel3ner

Kompetenzbereiche

Aufgabenspektrum

AG-Leiter

Hydrogeologie

Hydrochemie

Biochemische Analytik

Angewandte Spektroskopig

Chromatographie

Aerosolforschung

WassererschlieBung, Transportv(
gange im Aquifer

Charakterisierung und Technolog
des Wassers

ver Antikorper

® Laserbasierte Prozessmesstechnik

Hochleistungstrennverfahren uri
Stoffnachweis

Physikalische und chemische Ch
rakterisierung von Aerosolen (Luft

Stand: Februar 2001

prAkad.-Dir. Dr. M. Baumann
Wiss.Ass. Dr. T. Baumann

eProf. Dr. R. Niel3ner

Produktion und Nutzung hochselekti-AOR PD Dr.habil. D. Knopp

AR Dr. M. Weller

Wiss.Ang. Dr. U. Panne
Wiss.Ang. Dr. C. Haisch

dProf. Dr. R. Niel3ner

aWiss. Ang. Dr. U. Péschl
- (BMBF-Nachwuchsgruppe)

staub)
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4.4 Mitarbeiter 2000
Univ.-Prof. Dr. Reinhard Niel3ner

Dr. Manfred Baumann

Dr. Thomas Baumann

Dr. Zoltan Bozoki (bis 5/00)

Dr. Achim Gabhr (bis 7/00)

Dr. Monika Hamers-Schneider (ATTO-TEC)
Dr. Stefan Kamm (ab 10/00)

Dr. Dietmar Knopp

Dr. Ulrich Panne

Dr. Ulrich Pdschl

Dr. Michael Weller

Birgit Apel

Gunter Dollinger

Roswitha Glunz

Irmengard Kefer

Karin Koller

Gisela Lang

Joachim Langer

Susanne Mahler

Robert Schneider (bis 9/00)
Christine Sternkopf

Christa Stopp

Sebastian Wiesemann (ab 12/00)

Hatice Hazir
Mira Kolar

Doktoranden

Dipl.-Chem. Harald Beck

Dipl.-Chem. Marcus Diemer

Dipl.-Chem. Rudiger Diising

Dipl.-Chem. Andreas Exner (bis 6/00)
Dipl.-Chem. Barbara Fall

Dipl.-Chem. Herbert Fink

Dipl.-Chem. Thomas Franze (ab 2/00)
Sabine Hegendorf (ab 7/00)

Dipl.-Ing. (Univ.) Larissa Kasarian (bis 8/00)
Dipl.-Geol. Ralf Klein

Dipl.-Chem. Lutz Kramer

Dipl.-Chem. Marion Lackhoff

Dipl.-Chem. Thomas Letzel

Dipl.-Chem. Harald Prestel

Dipl.-Phys. Igor Radivojevic (ab 8/00)
Dipl.-Geol. Maik Sarnes (ab 5/00)
Dipl.-Chem. Tim Scharnweber
Dipl.-Chem. Christian Schauer (ab 6/00)
Dipl.-Leb.Chem. Isabel Schaupt (ab 4/00)
Dipl.-Chem. Matthias Schedl

Dipl.-Chem. Thomas Schmid

Dipl.-Chem. Martin Schweigkofler (bis 10/00)
Dipl.-Chem. Mario Seiss

Dipl.-Min. Claudia Speiser (bis 8/00)
Dipl.-Chem. Carola Wersching
Dipl.-Chem. Anne Zeck

Externe Doktoranden

Dipl.-Biol. Thomas Hofer (GSF)

Dipl.-Biol. Thomas Meindl (GSF)

Dipl.-Chem. Norbert Uwe Kemnitzer (ATTO-TEC)
Dipl.-Chem. Dieter Rothe (MAN)

Diplomanden

Cand.geol. Marcus Bock (bis 11/00)
Marcus Donié (ab 10/00)

Cand.chem. Anja Eikenberg (ab 4/00)
Cand.chem. Nuria Escobedo (bis 6/00)
Cand.chem. Déra Kneffel (bis 3/00)
Cand.chem. Florian Kiihbeck (bis 5/00)
Cand.chem. Alexa Sadezky (bis 6/00)
Cand.chem. Axel Zerrath (ab 6/00)

Gaste und Stipendiaten

Jingdong Zhang (Wuhan University/China)

Oriol Gibert Agullo (Uni Barcelona/Spanien)

Dr. Qing-Zhi Zhu (Xiamen University/China)
Michal Fisher (Technion, Haifa/Israel)

Elvira Welzig (IFA Tulln/Austria)

Arpad Mohacsi (JATE University Szeged/Ungarn)

Wiss. HK
Dipl.-Biol. Iris Vomberg (bis 1/00)

Stud. HK

York Leiterer (3/00)
Andrea Plieninger (1-3/00)
Simone Toelstede (2-3/00)
Thomas Schwarz (4-6/00)
Alexander Ruhl (5-6/00)

Werkstudenten
Clemens Helmbrecht (8-10/00)



4.5 Externe Aufgaben Institutsangehdoriger

Prof. Dr. Reinhard Niel3ner

Dr.

Dr.

Titular-Mitglied IUPAC, Kommissionen 500 und 540

Mitglied im BayFORUYV, Bereichskoordinator C

Mitglied im BayFORREST

Mitglied im DFG-SFB 411 “Grundlagen der aeroben biologischen Abwasserreinigung”
Fachbeirat des Fachbereiches IV “Mef3technik” der VDI/DIN-Kommission Reinhaltung
der Luft

Mitglied im EERO-Sub-Comittee der European Science Foundation, ESF

Mitglied des Bayer. Fachausschusses fur Kurorte, Erholungsorte und Heilbrunnen
Mitglied im Ausschuf fur Medizin-Meteorologie des Deutschen Baderverbandes
Jurymitglied ,Heinrich-Emanuel-Merck-Preis"

Jurymitglied ,|ISPAC-Award for Polycyclic Aromatic Hydrocarbon Research”

Mitglied im Fachbeirat des Instituts fir Spektrochemie und Angewandte Spektroskopie,
Dortmund

Mitglied im wiss. Beirat des Bayer. Instituts fir Abfallforschung, Augsburg
Vorstandsmitglied der Wasserchemischen Gesellschaft in der GDCh
Vorstandsmitglied Gesellschaft fiir Aerosolforschung GAeF

Associated Editor ,Analytical Chemistry*

Editorial Board Member ,Fresenius’ Journal of Analytical Chemistry*
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