
Termodynamická data  
a vyhodnocování interakcí 



Řešení 

modelování 
transportu 
interakcí 
transportně-reakční 
 

principy 
řešení systému vysoce nelineárních rovnic 
řešení systému parciálních diferenciálních rovnic 
optimalizační algoritmy 
grafické zobrazení 
 

 



Problémy modelování 

transport 
nehomogenita horninového prostředí 
 

reakce 
termodynamická data 



Termodynamické databáze 
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Příklad: Jílové minerály 
ve většině povrchových prostředí 
 
smektity 

Mx+y(R3+
2–y, R2+

y)(Si4–xAlx)O10(OH)2·nH2O 
 
hlavním minerálem montmorillonit 

(Na,Ca)0.33(Al,Mg)2(Si4O10)(OH)2·nH2O 
 
koncové členy izomorfní řady montmorillonitu 

Na0,33(Al1,67Mg0,33)2Si4O10(OH)2 
K0,33(Al1,67Mg0,33)2Si4O10(OH)2 
Cs0,33(Al1,67Mg0,33)2Si4O10(OH)2 

Mg0,165(Al1,67Mg0,33)2Si4O10(OH)2 
Ca0,165(Al1,67Mg0,33)2Si4O10(OH)2  



Termodynamická data 

Obecně výpočet pro pevné roztoky z koncových členů 
 
 
 
 
 
bez problémů u 

– živců 
– olivínu 
– slíd atd. 

 



Termodynamická data 

např. u smektitů nelze použít výpočet kvůli 

nestechiometrii 

vysoké proměnlivosti chemického složení 

nevyrovnanosti náboje ve struktuře 



Termodynamická data 

experimentální určení velmi obtížné kvůli 

vysoké proměnlivosti chemického složení 

malé velikosti krystalů (významný vliv povrchových 
vlastností) 

velké proměnlivosti agregátního složení 

vysoké reaktivitě 

citlivosti na vnější podmínky 



Interakce s vodným prostředím 

Různé typy vody 
mezivrstevní 
v elektrické 
dvojvrstvě 
v pórech 
volná 

Bradbury, M.H. & Baeyens, B. (2002): Porewater Chemistry in 
Compacted Re-Saturated MX-80 Bentonite: Physico-Chemical 
Characterisation and Geochemical Modelling. Villigen, PSI 
Bericht Nr. 02-10. 42 p. 



Montmorillonit 

Image Source: Centre for Teaching, Learning and Technology, UBC 



Fylosilikáty 



Fylosilikáty 



Povrchy 
elektrická dvojvrstva 

náboj povrchu 

pHzpc, IEP zpc – zero point of charge 
IEP – isoelectric point 

pH alkalické 

pH přechodné 

pH kyselé 



Povrchy 
sorpce iony v roztoku iontová výměna 



Povrchy 
sorpce iony v roztoku iontová výměna 



Povrchy 

Koagulace koloidu: 
vysolení 

okyselení 

Koloidy – částice o rozměru 1–1 000 nm 



Ovlivněny klíčové vlastnosti 

jednotlivé procesy nelze oddělit 
 
vzájemně ovlivněny všechny procesy 

rozpouštění 
transformace 
CEC, AEC 
difuze 
sorpce 

 



Příklad 
sorpce na minerálních površích – modely 

povrchová komplexace 

s konstantní kapacitou 

s konstantním potenciálem 

dvojvrstvá difuzní 

trojvrstva 

sorpce s distribučním koeficientem Kd 

Freundlichova izoterma 

Langmuirova izoterma 
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