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Zadnjih desetljeéa, razvojem tehnologije i industrijalizacije, svijet se susreée sa
velikim problemom oneciSéenja i zagadenja okoliSa ukljucujuéi atmosferu, podzemne
vodotokove 1 tla. Predvidjeti otpuStanje i pokretljivost zagadivaca i /ili onecis¢ivaca u
okoli§ kompleksna je zadaca koja zahtjeva dobro poznavanje i razumijevanje
fizikalnih, kemijskih 1 bioloskih procesa koji su odgovorni i koji kontroliraju njihovu

pokretljivost.

Veliki napredak, u ovoj problematici, postignut je razvojem matematickih modela
koji opisuju utjecaj kompetiraju¢ih procesa 1 reakcija na cjelokupno ponaSanje
zagadivaca 1 oneciS¢ivaca. Razli¢iti matemati¢ki modeli ukljucuju godine iscrpnih
znanstvenih istrazivanja i danas mogu predvidjeti ponasanje zagadivaca u razli¢itim
uvjetima, a sastavni su dio razvijenih kompjutorskih geokemijskih programskih
paketa. Racunalnom primjenom matematickih modela, danas je moguce gotovo
trenutno izvesti kompleksne proracune koji bi inace trajali mjesecima. Geokemijski
modeli mogu racunati: ravnotezne koncentracije izmedu otopljenih i adsorbiranih
vrsta, aktivitete kemijskih vrsta, koli¢ine 1 vrste otopljenih ili istaloZenih minerala,
koli¢ine 1 vrste adsorbiranih kompleksnih vrsta na minerale 1 organske tvari (npr.
huminske) ukljucujuéi adsorpcijske izoterme 1 modele povrSinskog kompleksiranja.
Na taj nacin ra¢unalo odreduje kemijske vrste ¢ime simulira i opisuje moguci proces
otpustanja u okoli§ ili podzemne vodotokove. Vaznost odredivanja kemijskih vrsta
prikazana je u sljede¢em primjeru teSkog metala kadmija:
VAZNOST ODREDIVANJA KEMIJSKIH VRSTA
1. Kemijske vrste kontroliraju kemijske reakcije:

Npr. Cd* reagira razli¢ito od CdL

(CdL...kadmij vezan sa ligandom)
2. Kemijske vrste kontroliraju biopokretljivost:

Slobodni ion — biopokretljiv

Kompleksirani — manje 1/ili ne pokretljiv

(Cd*)=2%10° M SLOBODNO
(CdL) =2*10* M KOMPLEKSIRANO
(CACI) = 3*10° M KOMPLEKSIRANO

TOT Cd= 2.23*10* M UKUPNA KONCENTRACIJA KADMIJA



U sve proracune, moguce je ukljuciti i razliCite redoks parove te plinove sa
parcijalnim tlakovima (npr. CO,). Programski paketi sadrZe 1 velike baze podataka,
a nude 1 mogucénost kreiranja vlastitih baza sa svojim eksperimentalno odredenim

ravnoteznim konstantama.

U nasem Zavodu primjenjujemo i koristimo programski paket Visual Minteq ver
2.35 za ¢iju je uspjesnu primjenu i koriStenje potrebno dobro vladati temeljnim
teoretskim znanjima ravnoteze na granici faza ¢vrsto/kapljevina. Ovaj programski
paket proizasao je iz programa MINTEQAZ2 kojeg je razvila Americka agencija za
zaStitu okoliSa (USEPA, U. S. Environmental Protection Agency). Visual Minteq
ver. 2.53 razvio je profesor Jon Petter Gustafsson sa KTH (Royal Institute of
Technology, Department Land and Water Resources Engineering, Stockholm,
Sweeden) i moze se pronaci na web stranici
http://www.lwr.kth.se/english/index.htm. Danas na trZiStu postoje joS 1 programski

paket PHREEQC, MINEQUL, FITEQL, CD MISIC 1 drugi.

Upoznavanje sa programskim paketom : VISUAL MINTEQ ver. 2. 35.
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Ci trati it
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http://www.lwr.kth.se/english/index.htm

1. Glavni menu: naslovnica_
1. pH: izraCunati iz masene bilance ili odrediti stalnu vriejdnost
2._ionska jakost :izracunati iz masene bilance ili izracunati iz bilance mase 1
naboja
3. koncentracijske jedinice : M, mM, uM, mg/L, ng/L, log M
4. dodatak komponenti :_odabir komponente i ukupne koncetntracije

2. Prozori:
parametri : a) odredi alkalitet
b) odredi pe 1 Eh
¢) mogucnost podesavanja postavki
redoks opcije: odabir redoks para
adsorpcija : odabir modela povrSinskog kompleksiranja ili
adsorpcijske izoterme
évrsta faza: odair minerala
multi problem sweep: definirati racun
baza podataka: razliCite baze podataka koje se mogu mijenjati

1 dopunjavati prema potrebi

Problem 1. Izracunati pH otopine octene kiseline ako je ukupna koncentracija kiseline
[HAc], =1%107 M2
« pH
izaberi (choose): izraunaj iz masene bilance ( calculated from mass
balance)
* koncentracijska jedinica (unit concentration) : molal
* dodaj komponente ( add components)

klikni dodaj organske komponente ( show organic components ) i

selektiraj (selecte) acetate-1 1 unesi 0.001 za ukupnu koncentraciju

(Total concentration) i klikni _dodaj na listu (add to list)
* provjeri listu
komponente: H+ je konc. 0 [ . promjeni u 0.001 (*Sto ako ostane
nula)

acetat-1 je 0.001



vrati se u glavni meni (beck to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* klikni OK ako je MINTURM program zavrio
e Kklikni izlazni ekran (view output files) koji sadrzi
izraCunati pH
izraCunatu ionsku jakost
koncentraciju vrsta

. Yisual MINTEQ - Output ===

Filz Options

Na of denstiivee I [
Sum of cations [mole/ka) 1.2533E-04
pH I 3.908 Sum of anions (molc/kg) 1.2533E-04

jonicissaaty I 0.0001 Charge difference (] | 10.000000
Concentrations and activities of aqueous inorganic species {(mol { 1)
| Concentration | Activity | Log activity
Acetate-1 1.2533E-04 1.2372E-04 -3.908
H+1 1.2533E-04 1.2372E-04 -3.908
H-Acetate [aq) 8 7467E-04 8. 7469E-04 -3.058
82453 8.1330E-11 -10.083

View species distrihutiun% Display saturation indices | Equilibrated mass distribution

Execution time [s]:  3.84375 Back to input menu

LF_'Startl Edd ™ E a0 ¢ @Eudd) Europ...l (=) Windows Medi..‘l B skripta_vmint... | Microsoft Pow... ” £ Visual MINTE... 3 untitled - Paint |

<« 12:08

Zajednicki komentirati rezultate. Primjer ispisa rezultata iz excela..

Concentration Activity Log activity
Acetate-1 0.00012533 0.00012372 -3.908
H+1 0.00012533 0.00012372 -3.908
H-Acetate 0.00087467 0.00087469 -3.058
OH- 8.2453E-11 8.139E-11 -10.089

Component % of total component concentration  Species name
Acetate-1  12.533 Acetate-1
87.467 H-Acetate (aq)




Problem 2. Izracunati pH otopine natrijeva acetata ako je ukupna koncentracija

[Nadc], =100107 M ?

pH

izaberi (choose): izraunaj iz masene bilance ( calculated from mass
balance)

koncentracijska jedinica (unit concentration) : molal

dodaj komponente ( add components )

klikni dodaj organske komponente ( show organic components ) i
selektiraj (selecte) acetate-1 1 unesi 0.001 za ukupnu koncentraciju

(Total concentration) 1 klikni _dodaj na listu (add to list), zatim dodaj

Na™ unesi 0.001 za ukupnu koncentraciju (7Total concentration) i klikni

dodaj na listu (add to list)

provjeri listu
komponente: H+ je konc. 0
acetat-1 je 0.001
Na" je 0.001
vrati se u glavni meni (beck to main manu)
pokreni porgram (RUN MINTEQ)
klikni OK ako je MINTURM program zavrio
klikni izlazni ekran (view output files) koji sadrzi
izraCunati pH
izraCunatu ionsku jakost

koncentraciju vrsta

Komentirati zajednicki rezultate.

. Visual MINTEQ - Output =lax=|

File  Options

R |

Sum of cations [mole/kag)  [5.3331E 04
PH 7565 Sum of anions (molc/kg) o0 E 04
lonichuenathy I 0.0010 Charge difference [%]) 0.000000
Concentrations and activities of aqueous inorganic species (mol /)
| Concentiation [ Activity | Log activity
Acetate-1 9.9854E-04 3.6363E-04 -3.016
H+1 1.4144E-08 1.3B48E-08 -7.BES
H-fcetate (aq) 7.5134E-07 7.5152E-07 6124
Ma+1 9.9925E-04 9.6426E-04 -3.016
MNa-dcetate [aq) 7.0453E-07 7.0473E-07 -6.152
NaOH [aq) 5.9541E-10 -a.048
7.5459E-07 6132

Wiew species distribution}| Display saturation indices | Equilibrated mass distribution

Exsoution time s} 3.140525

Back to input menu

Histart| @ ¢ O @ @ Ly £ € Eudict | Europ... | (&) Windows Med.. | B skripta_vmint... | [E] Microsoft Pow... |[ By isual MINTE.. 1 untiled - Paint | | « 3 12:33




Problem 3. Koliki je pH otopine koja sadrzi octenu kiselinu i natrijev acetat u zadanim

koncentracijama, | HAc], =1*10™ M i [Nadc|, =YD =M 2

* provjeri listu
komponente: H+ je konc. 07 - promjeni u 0.0001
acetat-1 je 0.0001 7. promjeni u 0.0004 (ukupna konc iz soli 1 iz
kiseline)
Na® je 0.00017 . promjeni u 0.0003
* vrati se u glavni meni (beck to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
e klikni OK ako je MINTURM program zavrSio
* klikni izlazni ekran (view output files) koji sadrzi
izraCunati pH
izraCunatu ionsku jakost
koncentraciju vrsta
=18
File Options
A of it |2—
Sum of cations [molc/kg) ] K
] pH I 5.238 Sum of anions [mnlc}kgg] I%
loviclstrenoth I 0.0003 Charge difference [%) IW
Concentrations and activities of aqueous inorganic species (mol / [}
| Concentration | Aictivity | Log activity
Acetate-1 3.0556E-04 2.9345E-04 -3.524
H+1 5.6267E-06 5.5147E-08 -5.258
H-Acetats [aq) 9.4375E-05 3.4382E-05 -4.025
Ma+l 2.9933E-04 2.9357E-04 3632
Ma-Acetate (ag) EEFF7E-02 £ E7E2E-08 7178
MaOH [ag] E.7568E-13 £.7573E-13 12170
OH- 1.8630E-09 1.8259E-09 8739

EView species distribution:| D

isplay saturation indices | Equilibrated mass distribution

Execution time [s]:  3.1875

'/ start éa Q @ [\ﬁ G =2 @ /€ Eudict | Europ... | @ ‘windows Medi. .. | @ skripta_vmint... | Microsoft: Pow, .. ” B9 ¥isual MINTE... 1.5 untitled - Paint
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Problem 4. Nacrtati ravnotezni dijagram c-pH ako je zadana ukupna koncentracija karbonata
TOT CO; =0.01 M.
« pH
izaberi (choose): izraunaj iz masene bilance ( calculated from mass
balance )
* ionska jakost upisi fiksna (fixed) kod 0.001
* koncentracijska jedinica (unit concentration) : molal
* dodaj komponente ( add components )
i selektiraj (selecte) CO;* iunesi 0.01
i klikni dodaj na listu (add to list)

* provjeri listu
komponente: H+ 0
CO;™ je 0.01
vrati se u glavni meni (beck to main manu)
* Kklikni na Multi —problem/sweep na glavni meni 1 odaberi:
Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is
varied)
odredi broj problema i upisi 14 (state the number of problems)
odrdi komponentu koju variras : klikni i selektiraj pH
pocetna vrijednost (start value) :1
(increment value) :1
* odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) Zeli§ prikazati u
izlaznom prikazu (output file) 7. CO;*, HCOs, H,COsl - i klikni
obavezno dodaj (add) - klikni obavezno spremi i vrati se u
glavni meni (save and back to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* klikni OK ako je MINTURM program zavrsio

* Kklikni izlazni ekran (view output files) koji sadrZi tablice :



Primjer prikaza ispisa na ekranu.

RETEY
File  Options
Fhix ix 3 soveep oulpal e - Select Problom ne I 1 vl Al of danstivar I
iw. ¥isual MINTEQ - Selected sweep results i =]
pH I Co03-2 | H2C03" [aq) | HCO3- I Fun successful?
la 5 - -
Concentration Concentration Concentration
1 1.000 2.0845E-17 1.000E-02 4 44E63E-08 Ok
Conce | 2 2.000 2.0844E-15 9.9996E-03 4.4461E-07 QK.
— |3 3.000 2.0836E-13 9.9956E-03 4.4443E-06 [ul8
4 4.000 2.0783E-11 9.9557E-03 4. 4266E-05 ok
Ct |8 5.000 1.9958E-09 9.5743E-03 4.2570E-04 [ul8
Hi 1'g E.000 1.4429€-07 B.9221E-03 3.0778E-03 ok
Hz |77 7.000 3.8259E-06 1.8354E-03 8.1608E-03 QK.
HC |8 8.000 4.5641E-05 2.1895E-04 9.7354E-03 ok
E | 9.000 4.4686E-04 2.1437E-05 9.5317E-03 QK.
10 10.000 3.1913E-03 1.5310E-06 E.8072E-03 [ul8
1 11.000 8.2419E-03 3.9539E-08 1.7580E-03 QK.
12 12.000 9.7911E-03 4.6971E-10 2.0385E-04 [ul8
13 13.000 9.9787E-03 4.7871E12 2.1285E-05 ok
14 14.000 9.9979E-03 4.79E3E-14 2.1326E-06 [u]8
KN 1]
View spe
e, [~ Include last column when printing to Excel
E xecution tir
Main output menu I Print to Excel

& Startl Ef OB a g S & Eudict | Europ‘..l (=) windows Medi...I 1] skripta_vmint. .. I [E5] Microsoft Pow... I [9 2 yminteq  ~ 1 untitled - Paint |

<« 1246

Nacrtati graf u excelu.

Problem 5. Nacrtati ravnotezni dijagram c-pH ako je zadana koncentracija arsenata
| 450 |=100"M
« pH
izaberi (choose): izraunaj iz masene bilance ( calculated from mass
balance)
* ionska jakost upisi fiksna (fixed) kod 0.001
* koncentracijska jedinica (unit concentration) : molal

* dodaj komponente ( add components )
i selektiraj (selecte) AsO4 iunesi 0.0000001 ili 1e-6
i klikni dodaj na listu (add to list)

* provjeri listu
AsO4 je 0.0000001
vrati se u glavni meni (beck to main manu)

* klikni na Multi —problem/sweep na glavni meni i odaberi:
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Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is
varied)
odredi broj problema i upisi 14 (state the number of problems)
odrdi komponentu koju variras : klikni i selektiraj pH
pocetna vrijednost (start value) :1
(increment value) :1
* odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) zeli§ prikazati u
izlaznom prikazu (output file) I. AsO.>, H,As Oy, HAs O,
H;As O40.1 klikni obavezno dodaj (add) - klikni obavezno
spremi i vrati se u glavni meni (save and back to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* klikni OK ako je MINTURM program zavrsio

* Kklikni izlazni ekran (view output files) koji sadrZzi tablice :

koncentraciju vrsta (ovisno o tome §to se oznaci)
ASO43_, H>As 04_, HAs 042_, H;As O,

Raspodjelu vrsta

Primjer ispisa na ekranu.

% ¥isual MINTEQ) - Oukput 12| =

File  Options
Fhiz ix @ seveep vulpal e - Sofect Frobiem no. |1 'I Al o deralitene

Sum of calions Imnleknl 4 nnnnc N1

ol
lonic
pH | As043 | Hzés04- I H34s04 I HAs04-2 | Run
Concentration Cancentration Concentration Concentiation
Concentr: 1 1.000 7.7404E-25 4.7727E-08 95227E-07 4.BE3BE-14
2 2.000 5.4146E-22 3.3386E-07 6.6E14E-07 34164E-12
Rs04: 3 3.000 1.3519€-19 8.3355€-07 16632E-07 8.5301E-11
Hel 4 4.000 1.5885E-17 9.7946E-07 1.9543E-08 1.0023E-09
Hz4s0 5 5.000 1.6022E-15 9.8732E-07 19712E-09 1.0109€E-08
Haas0 [ 6.000 1.4710E-13 9.0701E-07 1.8097E-10 9.2813E-08
HAs04 7 7.000 8.0155E-12 4.5424E-07 9.8613E-12 6.0575E-07
8 8.000 1.4436E-10 8.59011E-03 1.7760E-13 9.1084E-07
El 5.000 1.5671E-09 9.6E26E-03 1.9273E-15 9.8877E-07
10 10.000 1.5687E-08 9.6107E-10 19176E-17 9.8345€-07
1 11.000 1.3680E-07 8.4347E-11 16830E-19 86312E07
12 12.000 E1313E-07 3.7A06E-12 75432622 3.BREEE-07
13 13.000 9.4065E-07 5.8000E-14 11573E-24 6.9351E-08
14 14.000 9.5373E-07 E.1273E-16 1.2226E-27 6.2700E-09
View specie K1 | |
Execution time (s .
™ Include last column when printing to Excel
Main output menu Print to Excel

CCEESY

distart| @ g & (B G 9 ¢  EEudct|E.. | () windows ... | B skripta_v... I [E] Microsaft ... I B3 2 vmint... ~ 4 untitled - ... | [28] Microsaft ... I
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Problem 6. Nacrtati ravnotezni dijagram log a-pH za otopinu koja je u ravnotezi sa

atmosferom ako parcijalni tlak CO? iznosi p(CO2)= 10-3-47 atm.

Klikni na glavni menu plinovi (gases) i izaberi stalni parcijalni tlak CO; (choose a

specificy fixed CO;) 1 promjeni ga u 0.000347 atm i zatim klikni na dodaj (add)
Napomena: p(CO2)= 10-3-47 atm = 0.000338 atm)

& New file - ¥isual MINTEQ) main menu _|&] x|
File Parameters Solid phases and excluded species  Adsorption  Gases Redox  Mulki-problem [ Sweep  Database management  Help

i, Specify gases - Yisual MINTED

=1olx|

Speciy gases al ixed egquiibrium pressures

. Evxter a5 posade feeed
You have two options: \(fﬂ;ﬂ:ﬂmﬁw r

 Speciy ixed COZ partial pressue

Atmospheric COZ pressure (you may change ifyou wish): |D.DDDSS atm
Enter the partial CO2 pressure as a multiple of the abowve (x atm) | ns1g Add

[al's & gas 7 the o 1 the dalal and speciic ids
pl partial gressure i atny

Previous entries may be deleted from the lists of components and fixed species, accessible from the
TMain menu.

g: List of fixed species List of components

Back to main menu

[ S apa SORpRN View / edit list | | MTH'FEQ
View output files
Add 50M Reset |

[ ) Startl J @ @ @ @ @ [ Wi} @ J 103 Windows.., v| M\crosoFt Fa... | @skripta_nast... | @skripta_vmin... B3 Mew file - Vis... ” 53 Specify gas... J

« WY 11:03

Klikni na listu nepromjenjljivih vrsta (List fixed species) da provjeri§s da li je
parcijalni tlak CO, dodan

vrati se u glavni meni (beck to main manu)

 pH:

izaberi (choose): izraunaj iz masene bilance ( calculated from mass

balance )
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* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* klikni OK ako je MINTURM program zavrsio

* Kklikni izlazni ekran (view output files) i dobiveni rezultati su: pH = 5.668, i

[H.CO;']aq = -4.985

SLIEY
File Options
A oo i I [
Sum of cations [molc/kg) 21518E-06
pH [Eeea Sum of anions (molc/kg) [ 1518605

lonic strength [0000 Charge difference (%] [Gooooor |

Concentrations and activities of aqueous inorganic species (mol { I}
- — — Gases |
| Concentration | Activity | Lag activity

C03-2 4.7100E-11 46777E-11 -10.330
H+1 21518E-06 21481E-06 -6.66E
H2C03* [aqg) 1.0355E-05 1.0355E-05 -4.985
HCO3- & -5.6E9
19 -8.329

EView species dislrihuliuné Display saturation indices | Equilibrated mass distribution

Execution time (s 3171875 Back to input menu

o start J HEe#EGEam S J 103 Windows Expl...vl [E5] Microscrt PowerP.‘.I [ 2 Microscft Wor’...'l [ ¥isual MINTEQ -... & EUdict | species |... J « W 11;20

* Kklikni na Multi —problem/sweep na glavni meni i odaberi:
Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is
varied)
odredi broj problema 1 upisi 14 (state the number of problems)
odredi komponentu koju variras : klikni 1 selektiraj pH
pocetna vrijednost (start value) :1
(increment value) :1
* odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) Zeli§ prikazati u izlaznom prikazu
(output file) 7. COs*, H', H,CO;", HCO; i OH i selektiraj log aktivitet] . i klikni
dodaj (add) 7 . klikni obavezno spremi i vrati se u glavni meni (save and back to
main manu)

* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
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e program javlja greSku : broj komponenata je jednak ili nizi od broja
nepromjenjivih vrsta (fixed species) [ - to je tipi¢na greSka koja se javlja
u izvrSenju programa i mora se dodati nova koncentracije nekih novih
ili se mora ukloniti neka komponenta u nepromjenjljivim vrstama
komponenata 7 . da bi se uvjerili da je tu greska
. pogledajte unesenu listu (view/edit list):
o dvije komponente: H'i COs*
o nepromjenjive vrste : CO, i H"
* vrati se glavni meni (beck to main manu) i dodaj malo soli npr. NaCl
kao komponente: dodaj komponente ( add components )
i selektiraj (selecte) Na™ i unesi 0.0000001 ili 1e-6
1 klikni dodaj na listu (add to list) i ponovi isto za CI
* klikni OK ako je MINTURM program zavrsio

e Kklikni izlazni ekran (view output files) i idi na selected sweep

rezultate i klikni na Print to excel

Nacrtaj graf prema dobivenoj tablici.
=181 x|

Filz  Options
Fivs ix & sweep owlpat e - Select Frobilem no. |‘| vl o o deraiivn |3

Sum of cations [molc/kag) 1.23E7E-01
pH I 1.000 Sum of anions [molc/kg) I 1.0001E-06

fenichtength I 0.0618 Charge difference (%) Im
Concentrations and activities of aqueous inorganic species (mol f I} I
Racac

B . ...ci i TEQ Selected sweepresis =T
Co3-2 pH | H+1 | HeCO% (e | HCO3: | OH- | Co3-2 | Run st
H+1 Laog Activity Lag Activity Lag Activity Log Activity Log Activity
H2C03 [aq) 1 1.000 -1.000 -4.935 -10.337 -12.937 -19.666 oK
HCO3- 2 2.000 -2.000 -4.985 -9.337 -11.997 -17.666 oK
Ma+1 3 3.000 -3.000 -4.985 -8.337 -10.937 -15.666 oK
NaCl [aq) 4 4.000 -4.000 -4.985 -1.337 -9.997 -13.666 0k
MaCO3- ] 5.000 -5.000 -4.985 £.337 -8.997 -11.666 ok
MaHCO3 [aqg) g E.000 -£.000 -4.935 5,337 -7.937 -3.66E oK
Na0H [aq) 7 7.000 -7.000 -4.985 -4.337 -6.997 -7.BEE oK
0OH- g 8.000 8.000 4.385 -3.337 5.997 5.666 oK

H 9.000 5.000 4.985 -2.337 4,957 3666 [1]:8

10 10.000 10.000 4.985 -1.337 3.997 1.66E ok

11 11.000 11.000 4.385 -0.337 2.937 0.334 The nt

12 12.000 12.000 4.985 0.663 1.997 2334 oK

13 13.000 13.000 4.385 1.663 0.937 4.334 oK

14 14.000 14.000 4.985 2.B63 0.003 6334 Ok

View species distribution
Execution time [s): 9890625
KI i

Fed test: These data may not be accurate. An erar acourred during execution.

[T Inchide last column when printing to Excel

Main output menu | | Print to Excel

L{‘Startl B EBOE OGS |03 wndws. -| Bl microsoftpo... | 2 Microsoft... ~|[ & 2 vminteq - (@ Eudict | exec... | [E]3 microsct... ~| | BR|« B 1241
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Graficki prikaz ovisnosti log a / pH..

—e— H+1 Log Activity

—m— H2CO3* (aq) Log
Activity

—&— HCO3- Log Activity

log aktivitet:

—&— OH- Log Activity

—*%— CO3-2 Log Activity

1 2 3 45 6 7 8 9 1011 12 13 14
pH

Problem 7. Nacrtati ravnotezni dijagram log a-pH za otopinu koja je u ravnoteZi s kalcitom
(CaCo0s).

* Kilikni na glavni menu parametri (parameters) 1 izaberi razli¢ite pridruzene
postavke (various default settings) 1 zatim klikni na (oversaturated solids allowed
to precipitate each time a minral precipitates or dissolves) 1 klikni na spremi i
zatvori(save and qiut)

* Definiraj ¢vrstu fazu (kalcit) :

* klikni na glavnom meni (main manu )Cvrsta faza solid phases
and excluded species) 1 zatim klikni na definiraj neogranicene
cvrste faze (specificy infinite solid phases) 1 dodaj sa liste kalcit
(calcite) 1 provjeri na listi utvrdenih vrsta (/ist fixed species)da

li je unesen
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o vrati se na glavni meni (main manu) i klikni RUN MINTEQ i nakon

OK pogledaj izlazni file koj izgleda ovako:

S
Fle Options
e @
2 345EDE
H 5o ’:
. Pl as0e um ol 2 3M4BE-D4
loric strength. [0,0004 Charge difference (%) [mzaa
Concentrations and activities of aqueous inorganic species (mol / Iy
Gases
| Conceniation | Activity | Log activity
[T 1ATIGE04 1.070ME-OF 3571
CaC03 (aal 54343E05 54354605 5.260
CaHC03: IREZ 1ATHEDT 6954
CalH+ 17802607 1.7406E-07 5759
o032 EREERS 30MIEDS -4.503
Hel 1.2634E10 1235310 3908

H2CO3 [ag) 2.2648E-08 22650608 7.645
5 8.1530E-05 4,083
8.1516E-05 4089

View species distribution | Display ion indices | Equili mass distributi |
Execution time (s} 4015625 (et i o e

B2 vier [ sl . (3 vinore. . | | [« S 0wz

dsat| | B E@O D 6 0E | Bl .| ©wnon. | (53 wn., -| Fvros..

klikni na Multi —problem/sweep na glavni meni i odaberi:

Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is

varied)

odredi broj problema i upisi 28 (state the number of problems)

odredi komponentu koju variras : klikni i selektiraj pH

pocetna vrijednost (start value) :1

(increment value) :1
odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) zeli§ prikazati u izlaznom prikazu
(output file) I . COs*, Ca>* ,H", H,COs'(aq), HCOs i OH" i selektiraj log aktivitet[ - i
klikni dodaj (add) T - klikni obavezno spremi i vrati se u glavni meni (save and
back to main manu)

* pokreni porgram (RUN MINTEQ)

program javlja upozorenje da je izraunata ionska jakost > 1 i da izabranom
metodom za korekciju koeficijenta aktiviteta (activity correction method) dobiveni

rezultati nisu pouzdani

klikni izlazni ekran (view output files) i idi na selected sweep results i klikni na

Print to excel
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 Visual MINTEQ - Output =lax|

Fie  Options
This is 3 swwoep output Bl - Selpot Froblem ne. [T =] Mo abfmsivss [

Sum of calions [molc/ka) [ 0165E 02
oH [1.000 Sum of anions [molc/kg)  [1.3525E03

loric strength | 40000 Charge difference (%) [G333861
Concentrations o P T ey v Il
I — oH I 032 I Ca2 | Heoo3(aq | HCO3- OH- [Run st
CaC03(ag) Log Activity Log Activiy Log Activiy Log Activity Log Activity

CaHCO3 1 1.000 -11.825 3445 2756 259 -12.997 i3

CalH+ 2 2,000 -10.825 2445 1.756 259 -11.997 i3

o3z 3 3.000 992 1446 0.755 2597 -10.997 i3
el 4 4.000 8258 0222 0.423 1529 9537 The nt

H2C03* (aa) 5 5.000 -7.300 1180 0613 1571 8997 i3

HEO2 3 £.000 6500 -1.880 1813 2171 -7.997 i3

7 7.000 5880 -2600 -3193 2551 6997 i3

] 8.000 5375 3105 4634 3046 5997 i3

3 2,000 4,855 -3585 £214 3566 -4.997 i3

10 10,000 4478 -4.002 7797 -4143 3997 i3

n 11.000 4,275 4205 8534 4946 2997 i3

12 12.000 4212 -4.268 1531 5883 1997 i3

13 13,000 -4.084 -4.396 13.403 B.755 0997 i3

14 14.000 3184 5295 14503 5855 0.003 i3

View species distribu
Execulion time [z} 12.35938

i} i

Fied text: These data may not be accurate. &n enor occurred duing execution.

[~ Include last column when printing to Excel

Main output menu | Print to Excel

Botat| |2 B O @ Q0 G | e, | @ windows .| £33 winds... | [E]ierosoft .| [z vieros. | [53 2 vmink.. - [Evierosoft .| | B[« 2 738

Graficki prika rezultata.

—e— CO3-2 Log Activity

SN B~
L

8 —— Ca+2 Log Activity
2
E |
sS4 —a— H2CO3* (aq) Log
S 6 - Activity
-8 —»— HCO3- Log Activity

—*%— OH- Log Activity
-14 A

'16 T T T T T T T T T T T T T T
012345678 9101112131415

pH

Graficki prikaz rezultata ionskih vrsta ukoliko se selektira u prikazu vrsta koncentracija.
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4
2 |
01 —e— H2C03* (aq)
2] = HCO3-
4 -

o —&—C03-2

& -6

= —— CaHCO3+
-10 A —*%— CaOH+
-12 4 —@— Cat2
14 1
-16

01 234567 8 910111213 1415
pH

Problem 8. Nacrtati ravnotezni dijagram log a-pH za otopinu koja je u ravnotezi s

atmosferom i kalcitom (CaCO3).

Problem 9. nastavak je problema 8 i problema 7.
* Klikni na glavni menu plinovi (gases) i izaberi stalni parcijalni tlak CO, choose a
specificy fixed CO-) i promjeni ga u 0.000342 atm
* Definiraj ¢vrstu fazu (kalcit) :

* Kklikni na glavnom meni (main manu)cvrsta faza i ?( solid
phases and excluded species) 1 zatim klikni na definiraj
neogranicene ¢vrste faze (specificy infinite solid phases) 1 dodaj
sa liste kalcit (calcite) 1 zatim klikni na dodaj (add) 1 provjeri
na listi utvrdenih vrsta (/ist fixed species)da li su CO,1 kalcit

* vrati se na glavni meni (main manu) i klikni RUN MINTEQ i nakon OK pogledaj

izlazni file koj izgleda ovako:
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SEE
File  Options
A ot eations [40

Sum of cations (molc/kg)  [93523E04

PH 5257 Sum of anions [molc/kal [ G 916504
lonic strength [,0015 Charge difference (%) [0002266
Ci i and activities of aq inorganic species (mol / 1)

Gases

[ G | Activity | Log activity
Cas2 4.9651E-04 41741ED4 3379
CaC03(aq) 5 4335605 5.4954E-05 5,260
CaHCO3+ 5.1956E 08 4.9750E-05 5,303
CaDH-+ 1.5835€-08 15162608 7819
0032 34364E-05 7.9331E-06 5101
H+1 57761E-03 5.5309€-09 8.257
H2COF (aq) 11638605 11642605 493
HCO3- A7741E-04 93531E-04 3.029
1.9013E-08 5.740

View species distributioni| Display saturation indices | Equilibrated mass distribution

Execulion time [} 3853375 Back to input menu

distart| | 5 E GO A0S S | Emenaz. | @ windows ... | (33 windo... | [E] microsoft ... | W2 Micros.. [y visual M., [ 2 Micros... | B« 9z

e vrati se glavni meni (beck to main manu) i dodaj malo soli npr. NaCl
kao komponente: dodaj komponente ( add components )
i selektiraj (selecte) Na™ i unesi 0.0000001 ili 1e-6
1 klikni dodaj na listu (add to list) i ponovi isto za CI
klikni na Multi —problem/sweep na glavni meni i odaberi:
Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is
varied)
odredi broj problema i upisi 14 (state the number of problems)
odredi komponentu koju variras : klikni i selektiraj pH
pocetna vrijednost (start value) :1
(increment value) :1
odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) zeli§ prikazati u izlaznom prikazu
(output file) 7. COs*, Ca>* H', H,COs'(aq), HCOs i OH" i selektiraj log aktivitet[ - i
klikni dodaj (add) T - klikni obavezno spremi i vrati se u glavni meni (save and
back to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* Kklikni OK ako je MINTURM program zavrsSio
* Kklikni izlazni ekran (view output files) i idi na selected sweep

rezultate i klikni na Print to excel



Prikaz izlaznog ekrana.

= ¥isual MINTEQ - Output

File  ©ptions

This isual MINTEQ - Selected sweep results — Ol =]
pH | Co3-2 | Ca+2 | H+1 | HZC03" [ag) [ HCO3- |
Log Activity Log Activity Log Activite Log Activity Log Activity L
1 1.000 18615 11.135 -1.000 -1.934 10.286
H 2.000 7615 9135 -2.000 -4.934 -3.286
o 3 3.000 15615 7135 -3.000 -4.934 -8.285
o= 4.000 13615 5135 -4.000 -4.934 -7.286
5 5.000 11,615 3138 -5.000 -4.934 -6.286
5 £.000 9615 1135 -5.000 -4.934 -5.286
7 7.000 7615 -0.865 -7.000 -4.934 -4.285
3 2.000 5615 -2.865 -8.000 -4.934 -3.288
3 9.000 -2615 -4.865 -3.000 4934 2286
10 10,000 1615 -6.865 -10.000 -4.934 1286
11 11.000 0.385 -8.865 -11.000 4934 -0.286
iz 12,000 2.385 -10.855 -12.000 -4.934 0714
13 13.000 2.385 12.865 -13.000 -4.934 1714
14 14.000 £.385 14865 14.000 -1.934 2714
N[ o]
Fied text: These data may not be accurats. An error oocurred duiing sxecution
View ™ Include last solumn when printing to Excel
Executi Main output menu | | Print to Excel |

Bisert| | 5 € df O @ @ 2

Graficki prikaz rezultata.

15
10

log a
n

—e—(CO03-2

—i— Ca+2

—a— H+1

—m— H2CO3* (aq)
—%— HCO3-

—a— OH-

0

1

23 45 6 7 8 910111213 1415

pH

Problem 9. Adsorpcija arsenata na Zeljezov hidroksid ( FEOOH).

19

=) 4]

| @ antenaz... | @ windows ... | 33 windo... -| [E] mierosoft .. | @2 Micros... -|[ =1 2 vmint...- 3 Micros.. | | EB[<« 22 20
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Prikazati grafi¢ki adsorpciju arsenata (AsO4*) na Zeljezov hidroksid ovisno pH ako je zadana

ukupna koncentracija arsenata, Tot As= 1*10 M, ¢( FeOOH) = 1 g/1, njegova specifi¢na
povrsina S = 100m?/g i ionska jakost, I = 0.01 (10.001).

. pH

izaberi (choose): izraCunaj iz masene bilance( calculated from mass

balance)

* ionska jakost upisi fiksna (fixed) kod 0.01

* Kilikni na adsorpcija (asdorption) i odaberi povrSinsko kompleksiranje

(surface complexation reactions) 1 ekran izgleda ovako:

Specity number of surfaces

—l& x|
inthis problem (max 5) o

Reactions specific for surface no. [T =]

Save and back to main menu | Quit and erase any model parameters

» U prazne kucice unesi zadane podatke ovim redom:

Broj problema: 1

Unesi adsorpcijski model (select adsorption model): 2-pK DLM
Koncentracija ¢vrstog (solid concentration): 1 g/LL

Spesifi¢na povrsina (specific surface area): 100

Gustoca povrsinskih mjesta (site density ,sites/nm’): 1

zatim Kklikni na X 1 program sam rauna koncentraciju

povrsinskih mjesta (site concentration, mmol/L): 0.16603 (slabog

afiniteta)
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ucitaj reakcije (read reactoin) [ - otvara se baza podataka [ -

klikni na feo-dlm.mdb i program te sam vraca , a ekran izgleda
ovako:

. Surface complexation menu - Yisual MINTEQ

-3 x|
Specify number of surfaces in this prokblem (max. 5) |1_
Sunana 7
Select adsorption model 2-pk DLM -
Solid concentration (g / ) 1

Specific suace area(m2 /g)  [100
Site canc. (low aff; mmal /1) 0.16503021 7499585
thigh aff: mmal / )

Xl | Site density (sites / nm2) i

Include fired-charge site fmmal /1] |

Connected sorption database  feordimmdb

ex Mo Counter-ion accumulation [~
Reactions specific for surfface no. [1 = Include 'high-affinity' sites o

Geometiy

Plane ﬂ

"Disconnect database |

Edit sorption database

Save and back to main menu | Quit and erase any model parameters

i Start J HEBOEQOD S J & antenaz... I @W\ndows..‘l 24 Windo.‘.vl Microsoft..‘l ZM\cros‘..vl £ 3 vmint...- [3] 3 Micros.. - J « 10:57

klikni zatim na edit sorption dana base i klikni na npr. FeH,AsO, §to izgleda ovako:

of components - MINTEQ =8 x|
Components in the present problem
Fotal dicsolved ™
Lomponent name Total concentration™ Act guees
el [ B [~ Deletethis comporent
=50H[1 16030217 433565E 04 F ™ _Deletethis component
PSia(l) [l v

[T _Deletothis component

Back to main menu

List of excluded species

“The tatal cancentialion Urit is the ane chssen on b sin meru
**Na tick in this box means an activy guess of 10*16 M
=<Tick the bos to fix the toteldissolved concentation ot this value

diset| QEBOE OGS | Eaen.| O vind. | D4 win. | EHoosa.. | B2 e, -5 3 ymia.- B3 Mir. | B85t | | B« 1017

Bser| [ EBOE OO D | S| @wndo.. | Dawn. | Emooso. | Bz g3 m.. | Fane. [mawm. < | [B«d no
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U ovoj bazi podataka dane su vrijednosti konstanti za razli¢ite komplekse na FeOOH.
Moguce je unositi nove podatake ili promjeniti postojece.
* Klikni na zatvori (Quit) i spremi i vrati se u glavni meni (save and back to main
manu)

» Klikni na kontrolnu listu (view/add list) koja izgleda ovako:

* vrati se u glavni meni (save and back to main manu)
* pokreni porgram (RUN MINTEQ)
* klikni OK ako je MINTURM program zavrSio

* izlazni podaci izgledaju ovako:

. visual MINTEQ - Output — (=]
File Options
s [ See calculated adsorption parameters
Sum 1.0703E-08
H [G015 l:
g ern 1.156%E-05
lonic strength
onic strength [G0100 Tesressis—
[ and activities of aqueous i species (mol /1)
| Aty | S
=Fe0- (11 16724E05 1.6724E-05 4728
=FeH2+ (1) 1.9870E 05 1.9870E-05 4702
=5OH(T)] 1.2744E-04 1.2744E-04 3895
Hel 1.0703E 08 3 8015
56¢ 5382

View species distribution | Display ion indices ili mass distributi |
Execution time (s} 4.515625 Back 10 input menu

stert| | Z B @O @ G5 | Eantena | @ windo.., | 234 win.. -| B Hiroso... | B2 Mer...-|[572 v~ B3 er...-| & 5 vt <] | BB« 22 1120
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ukljucujuéi 1 adsorpcijske parametre:

SEIE

File Qptions

dhetiziz H [ See calculated adsorption parameters |

— Sum nf satinns (molrfkn) (5 romoE e
. Calculated adsorption parameters - ¥isual MINTEQ [ =] B
loric

CONContt o tace . Surtace pateniisls ) Charge deasties (G

== Pilo) Pib) Pild) Sigmalol  Sigmalb)  Sigmaldl  Sigmaldd)
FeD-

=FeoH 11 2.8337E.03 1105503 1105503

Back to main output menu

View species

Execulion tme [s} 4515625 Back to input menu

Display indices

mass disti |

dsant| |5 E@O @ QLG | Emenn. | @wndo.. | Dawin.-

Wz vicr...o|[ 5 3 v~ (3 ttcr...| Dy svme.-| | BB« 1126

Iz dobivenih podataka moze se zakljuciti da 1 g/L FeOOH sa specifi¢nom povrSinom od 100
m?/g i brojem povrsinskih mjesta od 1 mj./nm* koji je dodan u vodu ionske jakosti 0.01 M ima

pH 8,015 i vrijednost adsorpcijskog paramtera 0.0047 i povriinski naboj 0.00111C/m*.

Zatim unesi:
* koncentracijska jedinica (unit concentration) : molal
* dodaj komponente ( add components)
i selektiraj (selecte) AsO4 iunesi 0.0000001 ili 1e-6
i1 klikni dodaj na listu (add to list)
e provjeri listu (view list):
AsO4 je 0.0000001
=SOH 1.666 *10*
vrati se u glavni meni (beck to main manu)
* klikni na Multi —problem/sweep na glavni meni i odaberi:
Sweep : variraj samo jednu komponentu (only one component is

varied)
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odredi broj problema (state the number of problems) 1 upisi: 14

odredi komponentu koju variras : klikni i selektiraj pH

pocetna vrijednost (start value) :1

(increment value) :1

* odaberi na istoj stranici koje komponente (vrste) Zeli§ prikazati u

izlaznom prikazu (output file) I . npr. AsO,* (adsorbirani), =SOH,
>FeO, >FeOH?"itd . (prema Zelji) [ - i klikni obavezno dodaj (add) T -

klikni obavezno spremi i vrati se u glavni meni (save and back to

main

* pokreni porgram (RUN MINTEQ)

* klikni OK ako je MINTURM program zavrsio

* Kklikni izlazni ekran (view output files) i idi na

rezultate i klikni na Print to excel

Izlazni podaci izgledaju ovako.

& Yisual MINTEQ - Output

File  Options

P s = swmoep oulpat i - Sefect Frobtom o [T =] Ao ofdeains [13

See calculated adsorption parameters

selected sweep

&=

H Sum of cations (molc/kg) 1.0000E-01
) P [ 1.000 Sum of anions (molc/ka) |1 00GSE 13
lonic strength 00000 Charge difference (%) [J0noo0o0on |

Concentralions an C e perer e p——e =] |
FeAsDaz(l] oH I =501 I =Fe0- (1) [ =FeOH2+ (1] 43043 Fun

FeH2As04 1) Cancentration Cancentration Concentration Total sorbed

—FeHas04- (1) 1 1.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0588E 05 1.0000E 08

FeD- (1] 2.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0588E-05 1.000E-06

FeOH2+ (1] 3.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0568E-05 1.000E-06

FeOHAsD4-3 (1] 4.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0568E-05 1.000E-06

-SOH() 5.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0588E 05 1.000E-06

e0a3 £.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0588E 05 1.000E-06

Hel 7.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0568E-05 1.000E-06

H2As04- B £.000 1.2661E-04 1.7836E-05 2.0568E-05 9.9957E-07

HaAe0 3 9.000 1.2661E-04 1.7840E-05 2.0584E 05 9.9735E 07

Hos04-2 10 10.000 1.2673E-04 1.8126E-05 2.0318E-05 7.9604E 07

1 11.000 1.2742E-04 1.9233E-05 1.9339E-05 3.8456E08

2 12.000 1.2745E-04 1.9290E-05 1.9290E 05 1.8064E10

3 13.000 1.2745E-04 1.9291E-05 1.9290E 05 2.7719E13

4 14.000 1.2745E-04 1.9291E-05 1.9290E 05 2.9283E16

View species distribu
Execution time [s): 12, 76563
| i
hen printing to Excel
Main output menu

distart| | 5] @ @8 © & Q9 & | & anenaz.. | @ windows ... | (04 windo.... «| [E] Microscrt ... | [l 2 Micros...~| 53 vminteq ~|[[E] 5 Micro... ~ | w1443

Komentirati rezultate.

Nacrtati graf prema izboru.



Primjer:

a) ovisnost koncentracije otopljenog arsena o pH

AsO4-3 Total dissolved

0.0000012
0.000001 -
0.0000008 -
0.0000006 -
0.0000004 -

0.0000002 -

—o— AsO4-3 Total
dissolved

0

-0.0000002 P

<

2

2
2
L 4

*
*
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b) ovisnost koncentracije adsorbiranog arsena o pH
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0.000001

0.0000008

0.0000006

0.0000004

0.0000002
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-0.0000002

AsO4-3 Total sorbed
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—e—>SOH(1) Log Activity

——>FeO- (1) Log Activity

>FeOH2+ (1) Log
Activity

26



	INTERNA SKRIPTA
	Izborni kolegij:

