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Partitioning Between Phases 

The Answer  
 
NAPL  
Water 

 

Raoult’s equation

ii NAPL
NAPLPure

aqiiaq x_   

(1) 
NAPL  
Soil Gas 

 

Ideal Gas 
equation 

RT

MWxP iNAPL
NAPLPure

gasi
gas

ii

i

_
 

(2) 
Water 
 Soil 

Gas 

Henry’s Equation

i i igas HD aqK   

 (3) 
Water 
 
Sorbed 

 

Instantaneous 
equilibrium and a 

constant 
proportionality 

i i isorbed oc oc aqf K 
  

(4) 

SEE TABLES PARAMETERS IN CANVAS HANDOUTS 
 
Where: 

aqi = Mass per volume water of constituent i … (M/L3) 

i = Activity of constituent i … generally 1 in dilute solutions… 

(dimensionless) 
_

i

Pure NAPL
aq = Concentration of a NAPL constituent in water in equilibrium 

with a pure NAPL … aqueous solubility (e.g. benzene) … (M/L3) 
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iNAPLx = Fraction of a given NAPL in a mixed multiple component NAPL on 

a molar basis… (dimensionless) 

igas = Mass per volume gas of constituent i… (M/L3) 
 

_

i

Pure NAPL
gasP = gas pressure above a pure NAPL … 

(M/LT2) 
 

R = Gas constant (8.31 kg m2 s−2 K−1 mol−1) 

(ML2/T2 Kelvin mole) 
 

T= Tempertature (Kelvin) 
 

iHDK = Dimensionless Henry’s constant for constituent  i   
 

isorbed = Mass of constituent i on solids per mass dry solids 
 

ocf = Fraction of organic carbon in soil on a weight basis… (dimensionless) 

 

iocK = Partitioning coefficient to organic carbon for compound I (L3/M) 

 

Building Blocks 
 

 
      Willard Lindsay 
(1979) Chemical 
Equilibria in Soils  

 
 
 
 

http://www.legacy.com/o
bituaries/deseretnews 
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NAPL

 
Mercer and Cohen 1990 

Pore‐scale 

 
 
 

Posted to Handouts … 
good list of physical 
properties 

Anna Skinner (2013) 
CSU MS  
Tank‐Scale 
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 Source Zone Plume 
 
Phase/Zone 

Low 
Permeability 

 
Transmissive 

 
Transmissive 

Low 
Permeability 

 
Vapor 
 

 

 
DNAPL 
 

NA NA 

 
Aqueous 
 

 

 
Sorbed 
 

 

 

Soil Grains

W etting Fluid 
(e.g . water) 
preferentially
contacting the soil

Non-wetting 
Fluid (e.g . air 
or DNAPL) 

1mm

 

Immiscible fluids in the pore space of a granular porous media 
(after Wilson et al., 1990 ‐ + Labels per Sale 2001 API 4711) 

 

Sale and Newell (2012) 
Macro‐Scale 

Table 1 – 14 subsurface compartments potentially containing chlorinated solvents.  Arrows show mass 
potential transfer links between compartments.  Dashed arrows indicate irreversible fluxes. 
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Derivation Follows D.B. McWhorter AG638 1994 

NAPL  Water 

Raoult’s equation (1882) for vapor pressure above a liquid at 
equilibrium  

ii liquid
liquidPure

gas

n

iTotalgas xPP _

1_ 
  

or 

ii liquid
liquidPure

gasipartialgas xPP _
_   

    P = Pressure in gas 

  ix = mole fraction of x in liquid 

Analogously… put water in place of the gas assume …typically 

assume activity coefficient  is 1 

 

ii NAPL
NAPLPure

aqiiaq x_   (1) 

     = mass /volume   

An example 

Groundwater Flow

DNAPL Pool in Granular Porous Media

Isoconcentration Lines

Advection

DNAPL

Dissolved DNAPL 
Constituents

Transverse Diffussion

Water

Water Wet Porous Media with DNAPL

Advection and Longitudinal 
Dispersion

Transverse Dispersion

.
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NAPL  Soil Gas 

Ideal Gas Equation (Law)    nRTPV   

First stated by Émile Clapeyron in 1834 

(Assumes  nT

PV
R   constant for all gases) 

i

ii
gas V

MWn
i


 therefore 
i

gasgas
i MW

V
n ii




 

Substituting the definition of n into  nRTPV  and 

solving for  igas  

RT
MW

V
VP

i

gasgas
gasgas

ii

ii


    RT

MWP igas
gas

i

i
  

 

Recall  iii NAPLNAPL
NAPLPure

gasigas xPP _   by substitution 

 

RT

MWxP iNAPLNAPL
NAPLPure

gas
gas

iii

i




_

    (2) 

 

Water  Soil Gas 

Henry’s Equation (Law ‐ 1803)    
iaq

igas
H C

P
K   
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Recall    
i

aq
aq MW

C i

i


  and 

 

RT

MWP igas
gas

i

i
              

i

gas
gas MW

RT
P i

i




 

By substitution 

i

aq

i

gas

H

MW

MW

RT

K
i

i






 or   

i

i

aq

gasH

RT

K





 

Defining a dimensionless Henry’s coefficient 

  RT

K
K H

HD    …        ii aqHDgas K    (3) 

 

Water  Sorbed 

Assume a linear‐instantaneous‐equilibrium between the aqueous 

mass density and sorbed mass per unit dry weight soils ( isorbed ) 

i

i

aq

sorbed

dK





…..  dK  units of volume/mass 

Note  dK can be estimated as the product of the fraction of 

organic carbon  ocf and organic carbon ‐ water partitioning 

coefficients  ocK  
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ococd KfK   

 

By substitution  ii aqococsorbed Kf  
 (4) 

 

Examples 
 
 

 
 

 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

(1) NAPLWater 

Inputs  

 Pureaq 1100
mg

L
   XNAPL 0 .1 1  

 1  

Solutions  

aq XNAPL   Pureaq XNAPL    aq 0.1( ) 110
mg

L
  

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

500

1 10
3

1.5 10
3

aq XNAPL 
mg

L

XNAPL
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(2) NAPL  Soil Gas 

Inputs  

Pgaspure 50 torr   MW 2 12 3 35 1( )
gm

mole
  

R 8.314
J

moleK
   T 21.7 273( ) K  

Solutions  

gas XNAPL 
Pgaspure XNAPL  MW

R T
   gas 0.5( ) 1.768 105

mg

m
3

  

X NAPL 0 .1 1  

0 0.2 0.4 0.6 0.8 1
0

1 10
5

2 10
5

3 10
5

4 10
5

gas XNAPL 
mg

m3

XNAPL

Trichlorethene (TCE)
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(3) Water  Soil Gas 

Inputs  

i 1 7  

 aq i

0.001
mg

L


0.01
mg

L


0.1
mg

L


1
mg

L


10
mg

L


100
mg

L


1000
mg

L




R 8.314
J

moleK
  

T 21.7 273( ) K  

KH 0.00937
atm m

3
mole

  

KHD

KH

R T
0.387  

Solutions  

 gas  aq  K HD  aq    gas 0.01
mg

L






3.875
mg

m
3

  

1 10
3 0.01 0.1 1 10 100 1 10

0.1

10

1 10
3

1 10
5

gas aq 
mg

m3

aq

mg

L
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NEXT – Add up all of the pieces to get to a total 

(4) Water  Sorbed 

Inputs  
 

Solutions  

 sorbed foc aq  foc Koc aq  

 sorbed 0.01 100
mg

L






126
mg

kg
  

1 10
3 0.1 10 1 10

1 10
4

1 10
3

0.01

0.1

1

10

100

1 10
3

1 10
4

1 10
5

 sorbed 0.2 aq 
mg

kg

 sorbed 0.02 aq 
mg

kg

 sorbed 0.002 aq 
mg

kg

aq

mg

L

j 1 7   Koc 126
mL

gm
   aqj

0.001
mg

L


0.01
mg

L


0.1
mg

L


1
mg

L


10
mg

L


100
mg

L


1000
mg

L





