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Co je problém:

Prostredky:

Vytvorit geochemicky model, pomoci kter¢ho by bylo mozné
generovat, testovat a overovat platnost hypotéz vysvétlujicich
chemickeé ¢i1 fyzikdlni interakce kapaln¢ a pevné faze na
sledované¢ lokalit¢.

a) Programy a programové systémy pro geochemické
modelovani — Geochemist’s Workbench (GWB) (Bethke,
2000) anebo PHREEQECI (Parkhurst 1995).

b) Termodynamické databaze k programim pro geochemické
modelovani.

C) Analytickymi metodami stanovené fyzikalni a chemické
parametry vod vyskytujicich se v zajmov¢ oblasti.

d) Geologicka, mineralogicka a petrograficka charakteristika
hornin z oblasti



Kroky vedouci k definici geochemického modelu:
1. Vytvoreni vybérového datového souboru dle zvolenych kritérii. Datovy soubor obsahuje:

Fyzikalné-chemické parametry vod (tj. vodivost, RAS rozpusténé organické soli, pH, Eh, teplota) a
koncentrace majoritnich a vybranych minoritnich chemickych slozek kapalné faze.

Geologickou, petrografickou a mineralogickou charakteristika oblasti
2. Matematicko-statistické vyhodnoceni vybérového souboru, tj. hledani zavislosti.
3. Vypocet stavu termodynamické rovnovahy pro geochemické modely, v tomto piipadé programem
Geochemist’s Workbench (GWB) (Bethke, 2000) anebo PHREEQECI (Parkhurst 1995)
s modifikovanymi termodynamickymi databazemi pro termodynamicky systém Na® — K — NH," — Ca™ -

Al* —Fe - SO,% - CO3? - H,0.

4. Validace modelu a testovani spravnosti vybéru geochemického modelu faktorovou analyzu (Joreskog et
al.1976)

Chemicke slozeni roztokill je dano sméSovanim nékolika typt roztok.
Chemicke slozeni roztokil je dano rovnovahou chemickych slozek v kapalné fazi.

Chemicke slozeni roztoktli je dano rovnovahou chemickych slozek mezi kapalnou a pevnou fazi.



Informacni obsaznost jednorozmérne kvantitativni chemické analyzy |:

| = log €. —x. N -
\ 2-st@,f

kde: Xmax - maximalni hodnota stanovené koncentrace slozky roztoku
Xmin - minimalni hodnota stanovené koncentrace slozky roztokt
s - odhad rozptylu, kde s je pak odhad smé&rodatné odchylky
t(P,f)- kriticka hodnota Studentova rozd¢leni

P -2zvolena hladina vyznamnosti
f - stupenl volnosti, f=N -1
N - pocet vzorki, u kterych bylo stanoveni provedeno

kde: s - odhad smérodatné odchylky
X - aritmeticky primér
&« - odhad relativni smérodatné odchylky
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Validace modelu a testovani spravnosti vybéru geochemického modelu
faktorovou analyzu

Testujeme hypotézy:

a) Chemické slozeni roztoku je dano sméSovanim nékolika typt roztokt. Tim je rozumén ptipad, kdy v kapalné
fazi neprobihaji chemickeé reakce mezi slozkami roztokd. Chemické slozeni vyslednych roztokli je dano
slozenim plivodnich misicich se roztokt a jejich pomérnym zastoupenim v nové vytvorenych roztocich.

b)Chemické slozeni roztokli je dano rovnovahou chemickych slozek v kapalné fazi. Fyzikalni a chemické
parametry roztokil jsou urceny predevsim hodnotou pH anebo pH — Eh rovnovahou systému zahrnujiciho
pouze kapalnou fazi. Pfikladem muze byt roztok, ktery byl transportovan do prostredi viuci nému
inertnimu, tj. neprobihaji chemické reakce mezi roztokem a vnéjSimi termodynamickymi systémy jako
napiiklad horninotvornymi mineraly, anebo vliv téchto chemickych reakci je na zmény téchto fyzikalnich
a chemickych parametri zanedbatelny.

c) Chemické slozeni roztokt je dano rovnovahou chemickych slozek mezi kapalnou a pevnou fazi. Fyzikalni a
chemické parametry roztokl jsou urceny piedevsim hodnotou pH anebo pH — Eh rovnovahou systému
zahrnujiciho jak kapalnou, tak i1 pevnou fazi. Pfikladem miize byt roztok, ktery byl transportovan do
nového prostiedi, ve kterém reaguje s horninotvornymi minerdly, tak Ze se rozpoustéji nebo naopak
z roztoku krystalizuji novotvorené pevne faze, pti cemz se méni fyzikdlné-chemicke parametry roztoku.
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Zaver

1. Zadny model nemtze nahradit vysledky terénniho pozorovani, tj:

Fyzikalné-chemické parametry vod (tj. vodivost, RAS rozpustén¢ organickée soli, pH, Eh, teplota) a
koncentrace majoritnich a vybranych minoritnich chemickych slozek kapalné faze.

Geologickou, petrografickou a mineralogickou charakteristiku oblasti

2. Musi byt k dispozici spolehliva analyticka data obsahujici:
Minimalni nejistoty fyzikalné-chemickych parametri vod (tj. vodivost, RAS rozpusténé organické
soli, pH, Eh, teplota) a koncentraci majoritnich a vybranych minoritnich chemickych slozek

kapalne faze.

»Spravné* provedeny geologicky, petrograficky a mineralogicky prizkum oblasti

Validace — ovéfeni platnosti vysledku teoretickych vypoctli v porovnani s Vv terénu zjisténou skutecnosti.
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