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Talajoldat, vizes talajkivonatok és természetes vizek
elektrolit-osszetétele
(Szakirodalmi attekintés a kémiai ,.speciation” modszerrol)

A termeszetes vizek, a vizes talajkivonatok és a talajoldat fizikai-kémiai szempontbol
Gsszetett elektrolitoldatoknak tekinthetdk. Az ilyen tipust oldatokban az oldott komponensek,
egymasra gyakorolt kélesdnhatasaik miatt, kiilénbézd formakban vannak jelen: mint ,,szabad”
hidratilt ionok, ionparok, komplexek és molekulak. Ezeknek a részecskeforméaknak (angolul
~Species”) a tulajdonsagaival, az oldat fizikai-kémiai tulajdonségaira gyakorolt hatdsaival egy,a
fizikai és analitikai kémidnak az utobbi évtizedben kialakult j aga, a kémiai ,speciation”
loglalkozik [7, 11, 25, 43, 47, 49, 56, 72, 83, 88, 91, 100, 102].

Az Gsszetett elektrolitoldatokban fennallo egyenstlyok leirasa, az oldott részecskeformak
meghatarozasa igen bonyolult feladat, mivel az 6sszes komponens (beleértve az oldészert is) hat
egymasra. Valamely komponens koncentracidjanak és részecskeformainak valtozasa az Ssszes
tobbi valtozasat maga uldn vonja [56].

Az utobbi években ez a tudomanyig — felhasznalva a fizikai kémia és az analitikai kémia
ujabb eredményeit -— egyre nagyobb tért hodit a természetes vizek és a talajoldat kémiajaval
kapesolatos kutatasokban [1,2,4,5,7,9,10, 11, 13, 19, 25, 27, 28, 30, 31, 43, 47, 49, 50, 53, 54, 56,
57,65, 67, 68, 77, 78, 83, 88, 89, 91, 94, 95, 97, 98, 100, 102, 105]. Ennek oka az, hogy ezeknek az
oldatoknak a fizikai-kémiai sajatsagait a komponenseknek a szokasos kémiai elemzésekkel mért
ionkoncentracioi nem jellemzik kielégitden. Sziikséges az egyes komponensek oldatban
ténylegesen jelenlevé formainak ismerete. E probléma egzakt megoldasatol még igen tavol
vagyunk. BUFFLE [11] szerint a kémiai ,speciation” még ,gyermekkorat™ éli, de maris 15bb
értékes informaciot nyhjtott a természetes vizek és a talajoldat kémiai tulajdonsagairdl.

1. Az ionpdrok és komplexek jellemzése

BJERRUM (cit. in [21, 24]) szerint az elek trolitoldatokban akkor jénnek létre ionparok, ha
az ellentétes toltésii ionok egy, a BIERRUM dltal [eltételezett , kritikus” tavolsagra megkozelitik
egymast, ¢s bizonyos idore az elektrosztatikai vonzas eredményeképpen Osszekapesolodnak. Az
ionpérok kinetikus egyensilyban vannak a ,szabad”, ionparban nem kotott, hidratalt ionokkal:
czek egymassal valo iitk6zése révén szakadatlanul képzddnek és elbomlanak [24].

A BierrUM-elmélet szerint azok az ellentétes t6ltésii ionok képeznek asszociatumot,
melyek 1—1 vegyérték tipusu elektrolitok oldataban 3,5A-nél, mas tipustaknal 3,5 z,2,] A-nél
kozelebb vannak egyméshoz (z, ill. z, a kation, ill. az anion téltése). A kritikus tavolsag 1---1
vegyértékii elektrolitoknal tehat igen kicsi, ezért ezek oldataban kevés ionpar képzodhet. 2—2
vegyertékii elektrolitok oldatdban a kritikus tavolsig mar 14 A, ezért a kétvegyérték i kationok a
kétvegyértékii anionokkal nagy mennyiségben képeznek ionpart [24, 51].

Azokra az jonokra, melyek e kritikus tavolsagon kiviil helyezkednek el, a2 DrpyE—
HuckeL-elmélet Altal leirt statisztikus eloszlas érvényes. A DEBYE— HUckEL-elmélet értelmében
{cit. in [15, 24]) az elektrolitoldatokban az ionok elektrosztatikai kolcsonhatasa: vonzasa és
taszitisa (rendezd hatésa) és a rendezetlenség iranyaba hatd termikus mozgas eredményeként
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sajatos szerkezet, az ionok sajatos eloszlasa alakul ki. Ez okozza e realis oldatok viselkedésének
az idedlisé16l valo eltérésel. Az eloszlas szakadatlanul valtozik, csak statisztikus atlaga tartos.

A DeBYE—-HUCKEL-elmélet értelmében minden iont ellentétes toltésii un. ,jonatmoszfé-
ta” vesz koriil. Az ionatmoszféra vastagsagat a ,karakterisztikus” tavolsag jellemzi, mely
statisztikus termodinamikai levezetéssel szamithatd. E szdmitas végeredménye az oldatnak az
idealistol valo eltérését jellemz6 ionaktivitasi koefficiens.

Amennyiben két ion az atlagos eloszlasnal kozelebb keriil egymiashoz, és kolesonds
vonzasuk energidja nagyobb lesz a termikus mozgas atlagos energidjanal, Atmenetileg kinetikus
egységként viselkedd ionpar jon létre [24]. Az ionasszociacid BJERRUM-féle elmélete tehat az
oldat idealistol eltérd tulajdonsagainak tovabbi (a DEBYE—HUCKEL-elmélet altal nem targyalt)
eltéréseire probal magyarazatot adni.

Az erds elektrolitoldatokban képzodott ionparok és a gyenge elektrolitok nem-
disszocialt molekulai koézti fo kiilonbséget a kotés milyensége okozza: az ionparban a két ion
elektronfelhdje nem olvad ossze, elkiiloniilt marad (esetleg deformalva egymast), mig a
molekuldban a ket ellentétes toltésti ion kovalens kotést képez kozos elektronok segitségé-
vel [24].

Az ionparképzodés €s a komplexképzddés kozt nehéz éles hatirvonalat hiizni, ezért az
ionpdrokat gyakran komplexeknek is nevezik [11, 18, 35,43, 56, 72, 86, 88, 104]. Egyes elméletek
szerint (cit. in [24, 100]) az an. kiilsd szféraji asszociacié (M *(H,0),X ) — amikor a kationt és
aniont vizmolckulak valasztjak el egymastol és hidratburkuk valtozatlan marad — tekinthetd
ionparképz6désnek. A belso szléraji asszociaciot (M * X 7),— mely a vizmolekulaknak a két ion
koziil vald kiszorulasat és a hidratburkok osszeolvadasat jelenti — a komplexképzddés
a komplexben a kézponti [Emion és az elektrondonor (elektronatado) ligandum(ok) kozott
koordinativ kotés létesiil, s ezért a komplexek joval stabilisabb vegyiiletek, mint az
elektrosztatikai vonzassal sszekapesolt ionparok [7, 24, 53, 66, 75, 88, 917.
kationjai) elektrosztatikusan kapcsolddnak az anionokhoz. A betdltetlen ,,d” palyakkal is
rendelkezd kationok az ionvegyértékek lekotésén tilmenden képesek bizonyos semleges vagy
negativ toltési csoportokat (ligandumokat) maguk koré gyiijteni, koordindciés komplexeket
képezni.

A nagyméretil anionok (CO3~, HCOj3, SOZ~, melyek a talajoldatban és természetes
vizekben a Cl ™ -anionon kivill a legnagyobb koncentraciéban fordulnak €l6) nem tudjak a
kation hidratburkanak vizmolekulait helyettesiteni, ezért ionparok képzésére hajlamosak. A
kisebb méretii anionok (Cl~, OH ™) komplexképzésre is képesek [24, 66, 91, 100].

A talaj folyadékfizisiban és a természetes vizekben oldott szerves anyagok (fGként a
fulvosavak, huminsavak) karboxil- és fenolos hidroxilcsoportjaik segitségével képeznek
komplexeket az oldatban levé kationokkal [10, 11, 12, 13, 14, 17, 26, 36, 45, 82, 83,90, 91]. A
szerves ligandum Gsszetételén kiviil e komplexek Gsszetételét, stabilitasat az oldat kémhatasa,
ionerdssége, a fém-ligandum arany is nagymeértékben befolyasolja [12, 14, 17, 36, 83].

2. Fébb részecskeformdk a talajoldatban és a természetes vizekbén

2.1. Talajoldat

Sposito [88] szerint egy tipikus talajoldatban kb. 30 kiilénbdz6 komponens talalhaté
szamottevd koncentracioban, aminek kovetkeztében kb. 300 ionpar és komplex lehet az
oldatban. Azionasszociacio a talajoldatban jelentds mértékiia SO2 ™ és a legtobb kation kozott;
a CO3~ és HCOj a kétvegyértéki kationokkal képez elsdsorban ionpart; savanyi kémhatdsa
talajoldatban az OH~ — kis mennyisége ellenére is — az Al**- és Fe**-kationna], ligosban
pedig egyes kétérték i kationokkal alk ot asszocidtumokat [8, 88]. VAN BREEMEN [103] savanyt
szulfatos talajokban 33 részecskefajtat mutatott ki: elsésorban az aluminium SO3 - és OH™-
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anionokkal képezett killonbdzd asszocidtumait. Az alkalifémek (Na*, K*) csak nagyon sos
talajokban keépeznek ionparokat [7]. Az ionasszociicio jelent6s mértékii lehet a HPOZ ~-anion
¢s a kétvegyértékil kationok kozott [1, 5, 47, 104]. Linpsay [43] kiilén hangsalyozza, hogy a
talajoldatban levd kiilénbdzé vizoldhatd foszfatformék ionaktivitisainak szamitasakor
figyelembe kell venni azok kationokkal valo erds kétodését. A Cl- elsdsorban a nehézfém-
kationokkal képez klorokomplexeket, de altalaban a talajoldatban ezek mennyisége elhanya-
golhato [88].

Az oldatban jelenlevé kismennyiségii szerves anyag is erésen befolyasolhatja az oldat
részecskeelaszlasat, minthogy ezek tobbnyire igen stabilis komplexeket alkotnak a kationokkal
[11]. A komplexek stabilitasa a Cu** >Pb?* > Cd?* >Zn?" sorrendben csékken [90]. A Ca2*
is kapcsolodhat az oldatban levé szerves anyagokhoz, de pl. a Cu?* jelenlétében nem tud
»versenyezni” a ligandumeért [12]. SCHNITZER és HANSEN [83] podzoltalaj B-szintjébdl extrahalt
fulvosavaknak a Cu®*-, Ni**-, Pb?*-, Co?*-, Mn?"-, Zn?*-, Ca?*- Mg2*- Fe'*- és APP*-
kationokkal valé komplexképzését vizsgalta. Megallapitottak, hogy a komplexek csdkkend
stabilitdsainak sorrendje az erésen savanyl oldatban: Fe**' >Al** >Cu?* > Ni?* > Co?*
>Pb*" =Ca** >Zn** >Mn?* >Mg?*. A fulvosavakkal képzett komplexeket szerintiik a
novényi gydkerek és a mikroszervezetek kénnyebben felvehetik, mint az EDTA-val alkotott
komplexeket.

2.2. Természetes vizek

A legtobb természetes viz, a tengervizet is beleértve, jelentds mennyiségii oldott szervetlen
anyagot és kisebb mennyiségii, de tobb szempontbol fontos szerves anyagot tartalmaz [697]. A
természetes vizek sotartalma tobbnyire kisebb, mint a talajvizé. F6 oldott komponenseik: a Na*,
K*, Mg2*, Ca2*, CI-, HCO;, CO%~ és SO2~.

2.2.1. Edesvizek (fol yok, tavak)
Ezek joval higabb oldatok, mint akar a tengerviz, akar a talajkivonatok. Az ionok arénya
iseltérd: pl.aNa™/K* arany kb. hétszer kisebb, mint a tengervizben [69]. A kis sotartalom miatt

“rsp

pedig gyakorlatilag nem kotédik [91]. Szervesanyag-tartalmuk a tengervizénél nagyobb, és az
lekéti a kis mennyiségben jelenlevé Cu®*-, Pb?*-, Cd2*- és Zn?*-kationokat [25].

2.2.2. Tengerviz

A tengerviz kémiai dsszetételét és pH-jat szabélyozé folyamatok megértéséhez tobb
modellt llitottak fel, melyek kozill a SiLLEN-féle dcedanmodell a leginkabb ellogadott [69, 91].

A tengervizhen — az ionparképzésen tilmenden — a komponensek elég jelentds
mennyisége kotdtt komplexekben. Az ionpérok kéziil a MgSOY, NaSO;, MgHCOS, MgCO?
és NaCO; domindl [9]. A tengervizben a Cl™ nagy mennyisége miatt a kationok (Na™*,
‘Mg?*, Ca?*, K*) ,szabad” ion koncentricidja sokkal nagyobb, mint az asszocidciéban
nagymértékben résztvevd anionoké-(SO2~, HCOj;, CO27). Az egyvegyértékii kationok
gyakorlatilag nem alkotnak ionpart, de a Ca®*- és Mg?*-kationoknak is csak kb. 10—15%-a
kétédik. Ugyanakkor — a Cl™ Kivételével — az anionok jelentds frakcidja (a CO3~
koncentracié 91%-a, a SO~ 46%-a,a HCOj; 31%-a) asszocidtumban van jelen [28, 917. (Ezzel
szemben a szikes talajok oldatdban, ahol az ionparképzésben kismértékben résztvevé Na*-
kation dominal, — a kationok és anionok kdzti toltésmérleg-egyensiily miatt —, a t3bbi kation
(Ca?*, Mg?*) asszociaciéja nagymértékii, mig az anionok viszonylag kevéssé vesznek részt
ionpdrok képzésében).

A tengervizben a F~ viszonylag stabilis komplexeket képez a Ca®*- és Mg?*-
kationokkal. A borat és szilikat gyenge komplexeket alkot a {6 kationokkal. A szervetlen foszfat
kiilonbdzo forméi azonban erdsen kotédnek a kationokhoz a tengervizben; egyes becslések
szerint a PO3™ 99%-a, a HPO} ™~ 44%-a képez stabilis asszociatumot a kationokkal [91].
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2.2.3. Természetes sos vizek (pl. sés tavak)

Ezekben a nagy sokoncentracidji oldatokban az oldott komponensek kozti kdlesonhata-
sok erbsebbek, mint a tengervizben, tovabba benniik inkabb komplexek, mint ionparok
képzodnek [27]. A nagyobb méretii anionok (SOZ~, HCO; és COZ%7)ionpéarokat képeznek a
kationokkal. A kisebb meéretii anionok (Cl-, OH™, F7) az atmeneti, ill. nehézfémekkel
koordinaciés komplexeket képeznek. Az erdsen lugos sos vizekben az aluminium, vas és
molibdén — melyek az egyéb természetes vizekben csak nyomokban fordulnak elé kis
oldhatdsaguk miatt —, viszonylag nagy mennyiségben vannak jelen és stabilis komplexeket
képeznek az OH ™ -ionokkal. Ugyanez vonatkozik mas elemekre is, pl. a titanra, nikkelre, cinkre,
vanadiumra és kromra is [1007.

A s0s vizekben killéndsen fontos a kémiai ,speciation” modszer alkalmazasa, mert
segitségével a sos vizek mas fazisokkal (a szilard szilikatokkal, karbonatokkal, szulfatokkal,
hidroxidokkal, vagy a gazhalmazallapoti anyagokkal) vald lehetséges kélesénhatasait (pl. a
mallasi folyamatok soran) pontosabban lehet becsiilni, mint elozéleg lehetséges volt [100].

3. A kémiai ,speciation” alkalmazdsdnak jelentdsége

3.1. A kirnyezetvédelmi analitikdban

A koérnyezetvédelmi analitika nagymértékben igényli az e modszer altal nyijtott
informaciokat, mivel a szennyezé anyagok mérgezé hatdsa, a fémek, mikro- és nyomelemek
biologiai felvehetésége, a mérgezé anyagokkal vald kélesonhatasok milyensége nagymérték-
ben [iigg e komponensek oldatban jelenlevd tényleges részecskeformaitol és azok koncentracio-
aranyatol [11, 91].

Az erémiivek altal kibocsatott kén-dioxid és kiilonbozd nitrogén-oxidok hatdsara
keletkezd savanyi esok igen nagy veszélyt jelentenek kdrnyezetiinkre. Ezek az esdk egyrészt
egy sor mérgezd vegyiletet is tartalmaznak oldott dllapotban, masrészt kdzvetve, a talajon
keresztiil is kilejtik karos hatasukat, oldatba viszik, mobilizaljak a nehézfémeket (Pb, Cd, Mn,
Zn, Cu), melyek igy toxikus koncentricioban halmozodhatnak fel. Ez (6leg a kis pufferkapa-
citasi (homok), vagy mar eredetileg gyengén savanyu talajoknal (pl. erdétalajoknal) fordul eld
leggyakrabban. Ezeknek a fémeknek a felhalmozdodisa a mérgezd szintig veszélyt jelent a
talajban €16 szervezetekre, a ndvényekre és kdzvetve az emberre is [49]. E hatisok pontosabb
vizsgalata lehetséges, ha a vizsgaland6 mintdknak nemcsak az elemi dsszetételét, nyomelemtar-
talmat ismerjiik, hanem komponenseiknek az oldatban ténylegesen jelenlevé formait és azok
koncentracioit is.

3.2. A talajkémiai vizsgdlatokban

Seosito [88] hangsilyozza a kémiai ,,speciation” jelentOségét a talajkémiaban:

— a talajban jelenlévd gyengén oldodo sok (pl. kalcit) ionaktivitasi szorzatanak szdmitasakor;
— a talajba juttatott vagy juté szilard és folyékony anyagok (pl. miitragyak, szerves tragyak,
szennyvizek) hatdsanak pontosabb ismeretéhez.

BouN [7] ugyancsak hangsilyozza az ionpar- és komplexképzodeés figyelembevételének
fontossagat az oldodasi és kicsapodasi folyamatokban. Pl a CaSO$- és CaCO3%-ionparok
figyelembevételével magyarazatot lehet adni a talajvizek és ontézévizek CaCO,-tal vald
latszolagos tultelitettségére. LANGMUIR [41] a talajviz kalcittal és dolomittal vald telitettségének
szamitasahoz vette figyelembe a CaSOj3-, MgSOJ- és MgHCOj5 -ionpérok hatasat.

Az oldodasi—kicsapédasi egyensilyokat tekintve elmondhaté, hogy ha az oldott
komponens aktivitasa valamely okbol csdkken, ezt oldhatdsaganak ndvekedése kiséri [51,91].
Az oldat ionerdsségének ndvekedésével az ionok aktivitasi koefficiense csokken, ezért a gyengén
0ldddo sok oldhatdsaga nd.

Igen tdmény oldatokban azonban, amikor az aktivitasi koefficiens értéke 1-nél nagyobb is
lehet, a s oldhatdsaga ismét csdkken, és ez az ismert , kis6zas™ jelenségéhez vezet. Ezzel azonban
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a természetben altaldban csak igen tomény sos vizek, valamint nagy sotartalmu szikes talajok
oldata esetén kell szamolni.

Az ionparképzddés hatdsa az oldhatosigra kettds. Altaliban a dominalé hatas az,
(minthogy az adott s6 ionjai egymassal és az oldatban jelenlevé egyéb ionokkal jonparokat
kepeznek), hogy az ionok aktivitasa csokken, ami ndveli a so oldhatosagat [9, 32, 62]. Mésrészt,
az ionparképzédésnek az oldat ionerdsségét csokkentd hatdsa miatt, az ionok aktivitasi
koefficiensei kismértékben noének, ami a s6 oldhatésagat csokkenti a

Ksp =CxPxCa ya

egyenlet értelmében, ahol
K =a s0 termodinamikai oldhatosigi szorzata, konstans érték;
¢y €s ¢, =az 0ldodo s6 kationjanak és anionjanak moélkoncentracioja;
7« €8 y, =a kation és anion aktivitasi koelTiciense.

Az aktivitasi koefficiensek novekedése az egyenlet szerint tehat maga utan vonja a c-értékek,
azaz a sO oldhatosaganak csokkenését.

Azionparképzddés oldhatosagra gyakorolt fenti két ellentétes hatasanak ereddje az oldat
kémiai Osszetételétdl fiigg. A gyengén oldodo sok oldhatésaginak becslésekor az oldhatosagi
szorzaton kivill az oldatban végbemend egyéb folyamatokat, egyensilyokat, az ionok
elektrosztatikai kélesonhatésait is ligyelembe kell venni. A talajban jelenlevé gyengén oldddo
sok, vagy talajjavité anyagkeént, ill. miitragyaval a talajba juttatott sok oldodasi egyensiilyait, az
ionok elektrosztatikai kélesonhatésainak az oldodasra-kicsapodasra gyakorolt befolyasat sok
szerz0 vizsgalta [4, 5, 19, 29, 32, 41, 43, 47, 52, 58, 59, 60, 62, 67, 73, 74, 92, 93, 95, 96, 104].

A ndvények tdpanyagfelvételének vizsgdlatakor szintén értékes informécidkat ad a
kémiai ,speciation” modszere. A foszlor, valamint a mikrotdpanyagok kémidjaban van ennek
killonosen nagy jelentbsége [1, 5, 43, 49, 91, 104]. A talajoldat és a novényi gyokér
kélcsonhatasainak vizsgalatival kapcsolatban is talalhatok adatok a szakirodalomban. Pl
LyLe és Apams [44] a gySkerck ndvekedésének el6rebecsiéséhez az ionparok levonasaval
szamitott ionaktivitis-értékeket vette figyelembe. A novények H,PO; -, K*-, NOj; -, NH; -, ill.
Ca?*-felvétele és a telitési talajkivonatok ionaktivitas-értékei kozti kvantitativ Osszefiiggésekkel
kapcsolatos vizsgalatok is torténtek [99]. KHASAWNEH [39] kritikailag tekintette at a ndvény
tapanyagfelvétele és az oldatban levé ionok aktivitasa kozti Ssszefiiggésekkel foglalkozo angol
nyelvii szakirodalmat.

Az oldatban ténylegesen jelenlevé részecskeformék ismerete a talaj szilird- és folyadékfa-
zisa kozti ioncsere-egyensillyok pontosabb értékelését is lehetévé teszi [2, 19, 89]. A
talajoldatban a ,szabad” ionok ardnya az egyvegyértékiiek javira ,tolodik el” a kétvegyértékil
ionok nagyobb mértékii ionparképzése és kisebb aktivitasi koefliciense miatt. Ennek pl. a talajok
szikesedése, ill. a szikes talajok javitasa soran lejatszodé faziskolcsonhatasok vizsgalatanal van
jelentbsége. Az elébb emlitett ,.eltolodas” miatt az oldat natrium adszorpcids aranya (SAR)
valojaban nagyobb, mint a mért jonkoncentraciok alapjan vérhaté lenne [2, 19, 78, 89].

REDLY ¢és DaraB [81] kimutatta, hogy szikes talajok esetén a Na*—kétvegyértékii
kationok kdzti ioncsere Na* -ra vonatkozo szelektivitasi allandojat talbecsiiljiik, ha a ,,szabad”
ionok aktivitisa helyett az jonok mért koncentricidit haszniljuk az ioncsere-egyensily
jellemzésére. NAKAYAMA [64], Rao és munkatarsai [78], valamint van Beex [101] kimutattak,
hogy az oldat natrium adszorpcids aranya és a szilard fazison adszorbealédott kicserélheté
natrium relativ mennyisége kozti Osszefiiggést az ionparképzodés figyelembevételével kell
megadni.

HELFFERICH [34] szerint az ioncsere-egyensilyok anomalidit az adszorbenssel egyensiilyt
tartd oldatban fennallo ionasszociicid is elSidézheti. Ugyancsak figyelembe vette az
ionpéarképzést SINGH és TURNER [87] az AlI**—Ca?* és Fe®*—Ca?* ioncsere tanulma-
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nyozasanal. HEALD [33] szerint egy adott ionnak az ioncserélé diffuz kettds rétegében és
ionparban részt vev$ mennyiségének aranya dllando és az ionra jellemzd érték. SHAINBERG és
KemPER [84] ennek alapjan vizsgalta az alkalifémek adszorpcidjat montmorilloniton. Az
ioncsere egyensulyi allandojat az ionparképzest figyelembe véve szamitottik.

4. Szdmitdsi modellek az oldott részecskeformdk mennyiségi
megoszldsdnak becslésére

A .szabad” ionok, ionparok és komplexek mennyisége kzvetleniil nem hatarozhaté meg
az oldatban, mivel a kémiai elemzések (pl. sav—badzis, vagy csapadékos titralasok, langfotomet-
rids vagy atomabszorpcids mérések stb.) soran az ionparok elbomlanak. Jelenleg az oldatok
fizikai-kémiai tulajdonsagairol a leghfibb képet Ggy kaphatjuk, hogy az oldott komponensek
mért ionkoncentraci6éibdl kiindulva, termodinamikai alapokon nyugvo kémiai modelleket
hasznalunk az oldott komponensek egymasra gyakorolt kolcsénhatasainak és a részecske-
formak oldatban vald eloszlasanak szamitasira. E sokszor bonyolult modellek szamitasat a
szamitogepes technika teszi lehetdvé, melynek alkalmazasa az elektrolitoldatok kémidjanak
fejlodéset nagymeértékben elosegitette [1, 19, 28, 31, 40, 42, 46, 53, 54, 55, 61, 67, 68, 71, 72, 95,
1057. Ezek a modellek egyelére durva kozelitések; egyrészt mivel az oldatban minden
kdlesdnhatast nem tudunk figyelembe venni, masrészt mivel a kémiai irodalomban, kézikdny-
vekben szerepld egyensilyi allanddkat mas korilmények kozott, mas kézegben hataroztak meg,
mint amilyen a talajoldatok, ill. természetes vizek oOsszetétele [11].

Az egyensulyi allandok mérése els6sorban azon alapul, hogy az ionok elektrosztatikai
kolesdnhatasa megvaltoztatja az elektrolitoldatok fizikai-kémiai tulajdonséagait (elektromos
vezetOképességet, oldhatdsagi egyensulyait, optikai tulajdonsagaxt pl. fényabszorpcidjat stb. [3,
18, 21, 24, 37, 40, 48, 63, 65, 66]).

A talajoldatban és a természetes vizekben el6forduld ionparok és komplexek egyensulyi
allandoit fizikai-kémiai kézikdnyvek és talajkémiai kozlemények tartalmazzak [1, 21, 27, 28, 35,
43, 47, 49, 51, 66, 70, 75, 86, 88, 91, 100].

A szamitasi modellekhez az egyensilyi allandok mellett sziikséges az ionok és ionparok
aktivitasi koefficienseinek ismerete. Altalaban a Depyr—HickEL-egyenletet vagy annak
modositott valtozatait (a GUGGENHEIM- vagy Davies-egyenletet), vagy MAC INNES modszerét (a
.mean salt” modszert) hasznaljak [24, 27, 43, 91, 100]. Lehetdség van tovabba egyes ionok
aktivitdsdnak direkt potenciometrids meghatarozasara, vagy az aktivitasi koeflicienseknek
kozvetett Gton, az oldhatosaghol valo meghatarozasara [6, 8, 15, 16, 20, 22, 23, 30, 38, 65, 76, 77,
80, 85, 97, 98]. Mindegyik modszer elonyeit, hatranyait figyelembe kell venni az eredmény
értékelésénel [100].

A modellekben az ionparok aktivitasi koefliciensét gyakran 1-nek veszik [1, 53, 93], de
tobben megprobaltak pontosabban szdmitani értékét [15, 27, 28, 51, 54, 68, 79, 102].

Osszefoglalva megallapithato, hogy a kémiai ,,speciation” modszer széles koriien keriil
alkalmazésra a modern talajkémia legkiilonbozObb problémainak gyakorlati és alapkutatas
jellegii vizsgalatanal. Ezen keresztiil egyik eszkoze lehet a talajban lejatsz6do anyagforgalmi
folyamatok részletesebb megismerésének.
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