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Использованию метода термодинамиче-
ского моделирования для прогноза миграции 
тяжелых металлов (ТМ) в водных экосистемах, 
подверженных антропогенному загрязнению, 
препятствует отсутствие данных о термодина-
мических свойствах форм нахождения ТМ в 
донных осадках, в первую очередь сорбирован-
ных. Хотя в современной геохимической лите-
ратуре накоплен большой объем информации о 
сорбции металлов на индивидуальных субстра-
тах, его применение наталкивается на большую 
изменчивость и неопределенность веществен-
ного состава донных отложений в водоемах.

Мы предлагаем альтернативный подход к 
решению подобных задач, основанный на ис-
пользовании эмпирической информации о фор-
мах нахождения металлов, получаемой методом 
селективных вытяжек (например, по методике 
Тесье [3]), с последующим расчетом эффектив-
ных термодинамических параметров, характе-
ристических для конкретного объекта.

В качестве объекта исследования выбрано 
Иваньковское водохранилище, которое являет-
ся основным источником водоснабжения г. Мо-
сквы. Из отобранных донных отложений были 
выделены следующие формы: водорастворен-
ные (поровые воды), подвижные (обменные и 
связанные с карбонатами), связанные с гидрок-
сидами Fe и Mn, а также связанные с органи-
ческим веществом. Металлы, связанные с кри-
сталлической структурой (остаточная форма) 
были исключены из рассмотрения в силу малых 
скоростей взаимодействия. 

Система «поровая вода – донные отложе-
ния» рассматривалась при термодинамическом 
моделировании как многокомпонентная гете-
рогенная система, включающая водный рас-
твор, индивидуальные твердые фазы и фазы-
сорбенты переменного состава: глинистые ми-
нералы (Мс), гидроксиды железа (Fh) и органи-
ческое вещество (Om). В сумме моделируемая 
система включала 22 независимых компонен-
та – 17 химических элементов (H, O, Ca, Mg, Na, 
K, C, S, Cl, Fe, Mn, Zn, Cu, Ni, Pb, Co, Cd) и 5 ква-

зиэлементов: гуминовую кислоту (Hu), фульво-
кислоту (Fu) и фазы-сорбенты (Mc, Fh и Om), из 
которых Mc и Om представлялись как 12-компо-
нентный, а Fh – как 11-компонентый идеальные 
твердые растворы. Их емкости рассчитывались, 
как суммарное содержание определяемых эле-
ментов в соответствующей вытяжке. Набор рас-
творенных частиц в расчетах включал 120 про-
стых ионов и комплексов, среди которых 100 не-
органических и 20 органических комплексов. 
Источником термодинамических данных в ра-
боте служила база данных UNITHERM (кафе-
дра геохимии МГУ), дополненная данными для 
органических комплексов металлов. Кажущиеся 
приращения свободной энергии Гиббса gº(Т) 
для катионных форм сорбентов рассчитывались 
по соответствующим реакциям гомовалентного 
ионного обмена [1]. За точку отсчета кажущихся 
gº принимали gº(Т)СаХ  0.

Расчеты равновесного состава гомогенных 
и гетерогенных систем выполняли с помощью 
пакета программ термодинамического модели-
рования HCh v.4.3 [2].

Разработанная методика моделирования 
была применена для прогноза поведения тяже-
лых металлов в донных отложениях в процессе 
эвтрофикации Иваньковского водохранилища. 
Результаты показали, что высвобождение тя-
желых металлов из восстанавливающегося же-
лезистого сорбента сопровождается сорбцией 
на глинистом и органическом сорбентах. Этот 
процесс осложняется конкурентными отноше-
ниями тяжелых металлов с ионами кальция, 
и образование в осадках карбонатного цемен-
та приводит к дополнительной сорбции ТМ. 
В итоге прогнозируемые концентрации боль-
шинства ТМ в поровом растворе восстановлен-
ных донных отложений возрастают, но не ка-
тастрофически, и для рассмотренного объек-
та не превысят ПДК вредных веществ в воде 
водных объектов хозяйственно-питьевого на-
значения.
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