Geochemie vody



Geochemie vody

Dulezité oblasti
= pH - Bronsteadtova koncepce kyselosti vodnych roztoku
= chovani iontu v roztocich

= kvantifikace rozpustnosti ve vodé a celkové mnozstvi
rozpusténych latek (mineralizace; TDS — Total Dissolved
Solids)



Geochemie vody
Kyseliny a zasady

Bronsteadtovy kyseliny obsahuji H* a OH-
HCI — H* + CI- (kyselina)
NaOH < Na* + OH- (zasada)
Voda je zaroven kyselinou a zasadou
H,O & H* + OH-
Neutralni roztok obsahuje stejné mnozstvi H* a OH-
Rovnovazna konstanta

K,, = [H*][OH-] = 104 pii 25 °C
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Neutralni roztok ma vzdy [H*] = [OH]

Nastavenim [H*] = [OH-] = x dostavame
K,=x>=10"ax=10" mol/l H*

pH = —log a,, ~ —log [H*]

a v neutralnim roztoku pfri 25 °C
pH=—-log [10-7]=7
Méné obvykla proménna
pOH = —log ag_ ~ —log [OH"]

V neutralnim roztoku pOH =pH =7
V libovolném roztoku pfi 25 °C pH + pOH =7
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K, je teplotné zavisla

T(°C) Kw

0 10-14.94 méné disociovana
25 10-14.00

60 10-13.02 yjce disociovana

,Nizké“ pH je < 7 = kysely roztok = vysoka konc. H*

,vysokeé® pH je > 7 = zasadity roztok = nizka konc. H*
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Vodny system CO, urCuje zakladni pH vétSiny pfirodnich vod

> CO,(aq) = vSechny rozpusténé formy karbonatovych latek

CO, se nachazi ve vodé ve 4 formach propojenych 4 reakcemi

Rozpusteny CO, CO,(aq)
Kyselina uhlicita (zanedbatelné zastoupeni) H,CO,

Casto se pouziva spojeni  H,CO, + CO,(aq) = H,CO,*

nebo H,CO, = CO,(aq)
Bikarbonatovy (hydrogenuhliCitanovy) ion HCO,~
Karbonatovy (uhli¢itanovy) ion CO,%-

V neutralnim roztoku pOH =pH =7
V libovolném roztoku pfi 25 °C pH + pOH =7
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CO,(g) « CO,(aq) Ky
Reakce rozpousteni plynu (Henryho zakon).
CO,(aq) + H,0 « H* + HCO;7(aq) Ka

Zména vazeb, hydratace a disociace kyseliny (protolyza) jsou
spojeny do jedné reakce. Je to kombinace

a. CO,(aq) + H,O <~ H,CO4(aq)

b. H,CO,(aq) <~ HCO, (aq) + H*
Zastoupeni H,CO; je jen malé, proto se Casto pouziva tohoto
zkraceného zapisu a K = K,

HCO;7(aq) « H* + COz*(aq) Kaz
Disociace (protolyza) kyseliny uhliCité do druného stupné
CaCO,(s) « Ca?*(aq) + CO;%~(aq) Ksp

Reakce rozpousteni nebo srazeni. K je oznaCovana indexem
"sp,, (solubility product)
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Rovnovahy karbonatu

Kombinace predchozich reakci umoznuje vyjadrit rozpustnost
kalcitu CaCO, jako funkci pH.

Za predpokladu, Ze je systém otevieny vyméné plynu
s atmosférou a ze neprobihaji dalsi reakce, které by
ovlivitiovaly koncentrace Ca?*, H* a Y CO,(aq)

[C82+] = Ksp ' [H+]2 / (Ka1 ' Ka2 ' Kw ' pCOZ)

Rozpustnost CaCO, v podobé [Ca?*(aq)] bude zaviset na
mnozstvi CO, v atmosfére a pH (= —log [H*]) vody.
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Zastoupeni jednotlivych forem karbonatovych latek jako funkce pH pro
> CO,(aq) = 102 mol/l a 25 °C.

maximum buffering capacity
pPH=6.35 pPH=10.33
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1st end point pH=4.32  2nd end point pH=8.35
minimum buffering capacity
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Pufrovaci kapacita

je schopnost roztoku odolavat pridavku kyseliny
nebo zasady a udrzovat témér nemenne pH.

Je nejvetsi v situaci, kdy jsou koncentrace kyseliny
a konjugované (propojene) zasady srovnatelné.

Nejméneé je roztok pufrovan v situaci, kdy se
koncentrace kyseliny a konjugované zasady nejvice
liSi (v roztoku je pritomna predevsim jedna forma).
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Pufrovaci kapacita jednosytné kyseliny
CH;COOH < H* + CH,COO~ (zkracené: H-Ac <~ H* + Ac")

K, = [H*][Ac)/[H-Ac]
—log K, = — log([H*][Ac]/[H-Ac])
pK, — pH = — log([Ac"])/[H-Ac])
pH — pK, = log([Ac"])/[H-Ac])
pH = pK, + log([Ac7])/[H-Ac])
[Ac7)/[H-Ac] = 10pH —pKa

Pro znamou celkovou koncentraci kyseliny
>[H-Ac*] = [AcT] + [H-Ac]
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Pridavek kyseliny o koncentraci ,x“ mol/l zméni pH umérné pomeru
[Ac- —x] / [H-Ac + X]

Kdyz je pomeér blizky 1 tj. pH = pK,, pak je roztok nejméne citlivy k pridavku
kyseliny (nebo zasady).
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Alkalita

= kyselinova neutraliza¢ni kapacita (ANC)

*  je souctem titrovatelnych bazi v roztoku; je mozné ji zmerit
neutralizaci techto bazi silnou kyselinou

» alkalita je vyznamnou promeénou prostredi pro prirodni
a odpadni vody

= alkalita vétSiny prirodnich vod je primarné funkci } CO,(aq)
a OH-

[AIK] = [HCO,] + 2 [CO,2] + [OH]

= Kk namerené alkalité mohou vyznamné pfrispivat boraty, fosfaty,
aniony organickych kyselin, silikaty a dalSi baze
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