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АССОЦИАТ-ИОННОГО РАВНОВЕСИЯ В ПОЧВЕННОМ РАСТВОРЕ
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Для расчета реального состояния главных ионов с учетом
их ассоциации в почвенном растворе предложена
компьютерная программа ION-2. Процесс вычислений
термодинамического равновесного ионного состава основан
на решении системы алгебраических уравнений
материального баланса ионов методом итерации.
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Обоснование цели работы. Благодаря интенсивному
развитию компьютерных технологий появилась возможность
более детального анализа и модернизации математических
моделей различных процессов, происходящих при
почвообразовании. Предлагается подход к решению
проблемы расчета констант химических равновесий c целью
оценки реального состояния главных ионов в почвенных
растворах [3].

В настоящее время проводятся многочисленные
эксперименты по изучению воздействия загрязняющих
веществ на почву и растительность [2]. Исследуется реакция
культурных и природных растений на мелиоративные и
агротехнические мероприятия. Одной из актуальных проблем
является количественный и качественный анализ поступления
загрязняющих веществ в почву. Кроме этого, существует
необходимость разработки интеллектуальной программной
среды, обеспечивающей информационную взаимосвязь
этапов исследования почвенных процессов.

Количественная оценка и прогнозирование поглощения
тяжелых металлов растениями возможны путем
математического моделирования системы почвенный раствор
– растение с использованием физико-химических и
термодинамических закономерностей [1, 2, 4].

Как известно, почвенный раствор представляет собой
наиболее подвижную, активную часть почвы и играет
большую роль в почвообразовательных процессах. Жидкая
фаза является непосредственным источником воды и
питательных веществ, которые растения извлекают из почвы.
Именно этим определяется важнейшая роль жидкой фазы в
питании растений. Процесс формирования химического
состава почвенных растворов весьма сложен; он совершается
под воздействием разнообразных факторов. Одним из
важнейших факторов является карбонатно-кальциевое
равновесие. От состояния карбонатно-кальциевого
равновесия зависит химический состав, процессы
растворения, характер ионообменных процессов и т.д.

Методика. Для оценки реального состояния главных
ионов в почвенных растворах нами учтены их ассоциация и
влияние ее на физико-химические свойства раствора. Процесс
вычислений равновесного ионного состава основан на
решении системы алгебраических уравнений материального
баланса ионов методом итерации. Основная трудность
заключается в большом объеме вычислений. От того,
насколько полученные на основе математической обработки
расчетные соотношения соответствуют закономерностям
термодинамического состояния ионов, зависит их
адекватность реальным особенностям почвы. Поэтому в
наших исследованиях основное внимание было уделено
сокращению объемов вычисления с целью минимизации
погрешностей. Для разрешения поставленной задачи нами
применен модифицированный метод итераций, суть которого
заключается в следующем.

Система уравнений материального баланса ионов состоит
из уравнений материального баланса катионов (1.1-1.3) и
уравнений анионов (2.1-2.3).
Ca2+=[Ca2+](1+[CO3

2-]/KCaCO3+[MgCO3
-]/KCaHCO3+[SO4

2-]/KCaSO4);
(1.1)

Mg2+=[Mg2+](1+[CO3
2-]/KMgCO3+[HCO3

-]/KMgHCO3+[SO4
2-]/

KMgSO4); (1.2)
Na+ = [Na+](1+[CO3

2-]/KNaCO3+[SO4
2-]/ KNaSO4); (1.3)

CO3
2-=[CO3

2-](1+[Ca2+]/KCaCO3+[Mg2+]/KMgCO3+[Na+]/KNaCO3);
(2.1)

HCO3-=[HCO3
-](1+[Ca2+]/KCaHCO3+[Mg2+]/KMgHCO3); (2.2)

SO4
2-=[SO4

2-](1+[Ca2+]/KCaSO4+[Mg2+]/KMgSO4+[Na+]/KNaSO4); (2.3)

Схема решения системы уравнений приведена на рис. 1.
Каждый прямоугольник означает разовое решение всей
системы уравнений, то есть одно приближение, а стрелками
показан ход приближений. Если в каждом отдельном
приближении вторую часть системы уравнений решать с
использованием значений

CaX ,
MgX и

NaX , полученных

здесь же при решении ее первой части, то количество
приближений в каждом шаге сокращает объем вычислений на
25-30%.

Данный подход позволил минимизировать погрешности,
получаемые при вычислениях.

Рис. 1  Ход последовательных приближений решения системы
алгебраических уравнений материального баланса ионов
методом итерации

Результаты. Для реализации поставленной задачи нами
разработана и зарегистрирована компьютерная программа
ION-2 [2]. Программа предназначена для вычисления
состояния физико-химических равновесий карбонатной
системы почвенных растворов с учетом ассоциации ионов и
влияния ее на ионную силу раствора. Расчет параметров
осуществляется на основе экспериментальных данных,
вводимых пользователем, и позволяет в отдельных окнах
произвести расчет параметров естественного почвенного
раствора, водной вытяжки и поверхностной воды. Кроме
этого, программа позволяет произвести расчет данных
необходимого числа проб с соответствующими
комментариями к каждой пробе и их сохранение. Программа
написана на языке “Java” в операционной системе MS
Windows XP. На первом этапе необходимо ввести исходные
аналитические концентрации ионов, значение общей
щелочности раствора, температуру и водородный показатель
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соответствующие пробы. Главная рабочая область с
примерными данными имеет вид, представленный на рисунке
2. Далее после ввода исходных аналитических концентраций
ионов нажатием кнопки «Расчет» программа выполняет
вывод отдельного окна в виде отчета о равновесных
концентрациях реальных форм существования главных ионов
в растворе для заданной почвенной пробы (рис. 3).

Полученные данные доступны в виде информации или
применяются для дальнейшей компьютерной обработки.

Заключение. Разработанный программный продукт
облегчит работу почвоведов, агрохимиков, мелиораторов,
агрономов при анализе данных, описывающих физико-
химические процессы в почве и, в определенной мере,
ликвидирует существующий информационный разрыв,
обусловленный практическим использованием в настоящее
время разнородных программных средств.

Рис. 2  Форма диалогового окна для ввода исходных данных

компьютерной программы ION-2

Рис. 3  Результат вычислений равновесных концентраций реальных
форм существования главных ионов в растворе для заданной
почвенной пробы
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Summary. The ION-2 computer program was developed for calculating the actual state of the main ions with consideration for their
association in the soil solution. The calculation procedure of the thermodynamic equilibrium of ion composition is based on the system of
equations for the material balance of ions.
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