G7501 Fyzikalni geochemie

11. Geochemické modelovani
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Programy pro geochemické modelovani

 software: priklady

Geochemist’s Workbench  https://www.gwb.com/

PHREEQC https://www.usgs.gov/software/phreeqc-version-3

EQ3/6 https://www.osti.gov/biblio/1231666

Visual MINTEQ https://vminteq.lwr.kth.se/download/



https://www.gwb.com/
https://www.usgs.gov/software/phreeqc-version-3
https://www.osti.gov/biblio/1231666
https://vminteq.lwr.kth.se/download/

Princip geochemickeho modelovani

Principialné zalozeny na minimalizaci hodnoty
Gibbsovy funkce modelového systemu

* reseni systému nelinearnich rovnic
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* numerické reSeni — Newtonova-Raphsonova metoda




Terminologie

* slozky
celkova koncentrace daného prvku

Fe¥| = [Fezﬂ+[Fe(OH)+}+...+[Fe3+]+[Fe(OH)Z+}+...[Fe802]+...

| HCO, | [CO,(aq)]+[H,CO,]+| HCO; |+| COZ™ |+...+[CH,(aq)]+...

slozka -
* specie
konkrétni forma prvku v roztoku

[Fe* ], |Fe(OH)" |, [Fe™ ], | Fe(OH)™ |, [FesO}], ...

e aktivity

hodnota koncentrace, jakou by méla latka, kdyby se chovala idealné

dy = §.C,



Some species w/ HCOé(mmoIes)

Speciace

karbonatové latky ve vodé
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Speciace

uran ve vodé za pritomnosti sirant a uhlicitant
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Eh (volts)

Stabilitni diagramy

Fe(OH),

Fe bez minerald

Eh (volts)
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Fe s mineraly



Eh (volts)

Stabilitni diagramy

Hematite

Eh (volts)

Goethite




Eh (volts)

Stabilitni diagramy

Hematite

Eh (volts)

Goethite




(umol/kg) (as Uranium)

b

Species with U

Distribucni a stabilitni diagramy

U —silné redukcni podminky

(UO,);(CH);

Eh (volts)

(QB' (UO,)4(OHJ; (WQ,)5 (OH); (UG, ), @)
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Distribucni a stabilitni diagramy

U —silné redukcni podminky
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U —silné redukcni podminky

U™ in system (umol/kg)
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Stabilitni diagramy

U — prechodné podminky
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Stabilitni diagramy

U — prechodné podminky

25°C

Eh (volts)

= 1; Suppresaed Schospte. U;Oy(c 3ph), UO;(am), Uraninie
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P = 101303, a(mae] = 10
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Rozpustnost

U — prechodné podminky
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Reakcni cesta

U — oxidace uraninitu v pfitomnosti karbonatovy latek (CO,(g) + kalcit)
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U — oxidace uraninitu v pfitomnosti karbonatovy latek (CO,(g) + kalcit)

Eh (mV)

Reakcni cesta
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Reakcni cesta

U — oxidace uraninitu v pfitomnosti karbonatovy latek (CO,(g) + kalcit)
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U™ ** in system (umol/kg)

U — porovnani oxidace uraninitu v ruznych prostredich

Reakcni cesta
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Transportne-reak

kalcit: 1 obj. %, pyrit: 0,5 obj. %, uraninit: 0,45 obj. %

* doména a intervaly

e Jlag“faze:5 let

* oxidace: 85 let

* redukce: 100 let
o flush” faze: 10 let
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Eh

Transportne-reakcni modelovani
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Geochemicke modelovani

* model sam o sobé nic nevyresi

* je potreba mit néjakou predstavu o systému, ktery je modelovan

* je treba klast otazky, na které je pozadovana odpoved (jinak neni
mozneé se neco dozvedet, nebo se ziskaji udaje, které nejsou pro

reseni problému vyznamné)

* je treba zacinat od nejjednodussi predstavy



Geochemicke modelovani

model nemuze postihnout a popsat realitu v jeji Uplnosti
a komplexni slozitosti

model slouzi ke zkoumani a je cestou k porozumeéni urcCitym strankam
reality, které nas bezprostredné zajimaji

neexistuje idealni nebo nejlepsi program

pozorovani, fyzikalné-chemické parametry a analyzy ukazuji ,vnéjsi tvar”
systému, geochemické modelovani umoznuje pochopit, co je dgje
L,uUvnitr systému

geochemické modelovani ukazuje, co je treba na realném systému
sledovat, ceho si vSimat
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