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E modelovani
e transportu
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e transportné-reakcni

E principy
e reseni systému vysoce nelinearnich rovnic
e reseni systému parcialnich diferencialnich rovnic
e optimalizacni algoritmy
e grafické zobrazeni



Problémy modelovani

E transport

¢ nehomogenita horninového prostredi

F reakce

e termodynamicka data



Termodynamickeé databaze
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Priklad: Jilové mineraly

ve vetsine povrchovych prostredi

smektity
MX+y(R3+2_y, R2+y)(Si4_XAIX)Olo(OH)z-nHZO

hlavnim mineralem montmorillonit
(Na,Ca), 55(Al,Mg),(Si,0,4)(OH),-nH,0O

koncoveé cleny izomorfni rady montmorillonitu
Nag 33(Al; ¢7M8033),51,010(OH),
Ko,33(Al1,67M80,33),51,040(OH),
Csp,33(Al1 67M8 33),51,014(0OH),
Mg, 165(Al1 67M80,33),51,010(OH),
Cap 165(Al; 67M80,33)251,010(0OH),



Termodynamicka data

Obecné vypocet pro pevné roztoky z koncovych clent
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Termodynamicka data

E napr. u smektitl nelze pouzit vypocet kvuli
e nestechiometrii
e vysoké promeénlivosti chemického slozeni

e Nevyrovnanosti naboje ve strukture



Termodynamicka data

E experimentalni uréeni velmi obtizné kvuli

vysoké promeénlivosti chemického slozeni

malé velikosti krystalt (vyznamny vliv povrchovych
vlastnosti)

velké proménlivosti agregatniho slozeni
vysoké reaktivité

citlivosti na vnejsi podminky



Interakce s vodnym prostredim
RUzné typy vody

Interiayer water, and <-
exchangeable cations
e m - MIEZIVIStEVNI

e Vv elektrické
dvojvrstve

e vV porech
e volna

Bradbury, M.H. & Baeyens, B. (2002): Porewater Chemistry in

Double layer water Free water Compacted Re-Saturated MX-80 Bentonite: Physico-Chemical
(Bentonite porewater) Characterisation and Geochemical Modelling. Villigen, PSI

Bericht Nr. 02-10. 42 p.



Montmorillonit
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Fylosilikaty




Fylosilikaty

kaolinit Al (OH)_Si, O, (dioktaedricky)
serpentin Mg, (OH),Si,O, | (trioktaedricky)

874710

pyrofilit AL(OH),S1,0,, (dioktaedricky)

mastek Mg,(OH),Si, O (trioktaedricky)
muskovit NaAl (OH),(Si,Al)O, ; (dioktaedricky)
flogopit KMg,(OH),(Si,ANO, , (trioktaedricky)

montmorillonit (Na, Ca), (Al Mg),(OH),Si, 0, x n H,0 (dioktaedricky)

277410

vermiculit (Mg, Fe, Al),(OH),(Si, Al),O,, x 4 H,O (trioktaedricky)

410

T:0=2:1

chlorit (Mg, Fe, Al) (OH),(Si, Al),O,

T:0=2:1:1




Povrchy

naboj povrchu
elektricka dvojvrstva zaporny

pH alkalické

pH prechodné

kompaktni  difuzni 'roztok
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elektricky potencial
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‘ zpc - zero point of charge
vzdalenost IEP — isoelectric point




iony v roztoku

molekula

vody solvatacni obal

anionu

solvatacni obal
kationu

sdileny
solvatacni obal

komplex

Povrchy

iontova vymeéna

sorpce

sorpce kationu
ve vnéjsi vrstvé

sorpce kationu
ve vnitini vrstvé

sorpce anionu
sorpce anionu ve vnéjsi vrstvé
ve vnitini vrstvé

5] 9%

5 & 5 b & &




iony v roztoku

molekula

vody solvatacni obal

anionu

solvatacni obal
kationu

sdileny
solvatacni obal

komplex

Povrchy

iontova vymeéna

sorpce

sorpce kationu
ve vnéjsi vrstvé

sorpce kationu
ve vnitini vrstvé

sorpce anionu
sorpce anionu ve vnéjsi vrstvé
ve vnitini vrstvé

5] 9%

5 & 5 b & &




Povrchy

Koloidy — castice o rozméru 1-1 000 nm

Koagulace koloidu:
vysoleni
okyseleni




Ovlivnény klicove vlastnosti

E jednotlivé procesy nelze oddélit

E vzajemne ovlivhény vsechny procesy
B rozpousténi
e transformace
e CEC, AEC
e difuze
B Sorpce



Priklad
E sorpce na mineralnich povrsich — modely

e povrchova komplexace
e S konstantni kapacitou
e S konstantnim potencialem
e dvojvrstva difuzni

e trojvrstva
e sorpce s distribucnim koeficientem K,
¢ Freundlichova izoterma

e Langmuirova izoterma
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