Prepocty jednotek v analyticke
geochemii



Koncentrace

Hmotnostni zlomek L © 100

Hmotnostni koncentrace

ppm (part per million)

ppb (part per billion)




molarita

molalita

aktivita

plyny - parcialni tlak X, — molarni zlomek n,/Zn,

aktivita plynu a,~ P,



Ekvivalenty

Nesymetricky elektrolyt

N32C03 = 2Na+ + CO32_

M. . #M

Na CO3™

Ekvivalenty dovoluji porovnat koncentrace anionu a kationu

ekv =ekv

Na+ CO3_



Priklad:

V 1 litru vody rozpustime 0,1 mol Na,SO, a 0,2 molu CaCl,. Jake je

slozeni roztoku?
Soli silnych kyselin a zasad — 100% disociované
Roztok:

M, .. = 0,2 mol I'", Mc,,. = 0,2 mol I'", Mgg,,. = 0,1 mol I'", M, =

0,4 mol 1.

ekvy,. = 0,2 ekv I'!, ekve,,, = 0,4 ekv !, ekvgns,. = 0,2 ekv -1,

ekvg. = 0,4 ekv I
0,6 ekVyationty = 0,6 €KV,nionty

Z roztoku neni zrejmé, z jakych soli vznikl!



Jmenovane slozky - vetsinou kompletni analyza

Bilance naboju (podminka elektronegativity) - nejlepsSi test
kompletnosti a presnosti analyzy

Porovnani sumy ekvivalentu kationu v 1 litru roztoku/vody s

celkovou sumou ekvivalentlu anionu:

C'harge imbalance Y

Vzorek vody musi byt elektricky neutralni!!!
suma ekvivalentu se musi rovnat sumé ekvivalentu anionu.

Obvykle neni chyba v bilanci naboju vétsSi nez 5 %.



Priklad:
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Chyba v bilanci naboju > 15 % - problém
Dlivody nabojové nerovnovahy:
1. Velké analytické chyby ve stanoveni majoritnich slozek
2. Nékteré z hlavnich slozek nebyly stanoveny (vyjimka,
vétSinou stanoveny predpokladané maijoritni ionty)
3. Chemické reakce béhem analyzy (odplynéni CO,, srazeni
kalcitu)
4. Nespravné valence pri vypoCtu nabojové bilance (typicky,

dulni vody, problém Fe a Mn).

Pravidlo pri chybach v nabojove bilanci:
« pokud je velka, nemusi to byt nutne chyba analyzy

« pokud je mala, neni to dukaz pfesnosti analyzy



prepocty chemickych analyz

» vysledky chemickych analyz jsou uvedeny v
hmotnostnich procentech

— hm.% zohlednuji udaje o obsahu daného prvku a také i o jeho
atomoveé hmotnosti

— soucet hm.% vSech prvkl v analyzovaném materialu by mél byt
100 hm. %

— pokud neni néktery prvek analyzovan je suma hm. % nizsi (H,
B, B, Li,C...)

— amfiboly ~ 98 hm.%, slidy ~ 96 hm.%, turmaliny ~86-88 hm.%,
kalcit ~ 56 hm.%,
« suma hm.% realnych analyz 99-101
— zpusobeno napf. fluktuaci pfistroje, kvalitou povrchu vzorku atd.
— pokud jsou sumy vySSi nebo nizsi o0 1,5 hm.% a vice je treba
zvazit, zda se nejedna o spatnou analyzu
— pozor na nizSi sumy metamiktnich vzorku



prepocty chemickych analyz

pokud analyzujeme kovy, slitiny, sulfidy, chloridy, fluoridy, atd.
uvadime analyzu v hmotnostnich procentech prvkii

pokud analyzujeme oxidické faze uvadime analyzu v hmotnostnich
procentech oxidu
— méfime pouze obsahy prvku (Si, Al, Fe, atd), ale kyslik dopocitame
podle stechiometrie



prepocty chemickych analyz

mol — jednotka poctu ¢astic (atomu, molekul)
1 mol — 6.022x10%3
1 mol Al,O; obsahuje 2 moly Al a 3 moly O

molarni hmotnost — hmotnost 1 molu latky (atomu, molekul) [g/mol]
hmotnost 1 molu Si 32,065 g
hmotnost 1 molu Pb 207,2 g

hmotnost 1 molu Al,O; 101,96 g a sklada se z 2x26,98 g (Al) a
3x15.9994 g (Si)



