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ABSTRACT. An algorithm for calculating a set of
indices and chemico-physical and geochemical pare-
meters was elaborated from a chemico-physical
model of interaction between high mineralizated
frash waters and the geological environment. This
algorithm was implemented in three versions FOR-
TRAN IV, FORTRAN IV~CID 200 and BASIC. From the
values of temperature, pH, specific conductivity and
the major water ion contents the program calculates:
soluble total solids, the hardnaess, the ionic strength,
tonic activity coefficients, equilibrium constants for
ﬁ_\e water temperature, the calcite, dolomite and gyp-
sium saturatiun indices, the ionic concentration ths
complex grade of each ion and 25 ionic relations of
geochemical interest.

RESUMEN. A partir de un modelo quimico~fisico de
interaccion entre aguas naturales aitamente mineral-
zadas y el medic geologico, se elaboro un algoritmo
para el calculo de una serie de indices y parametros
quimico-{isicos y geoquimicos, el cual fue implemen-
tado en tres versiones FORTRAN IV, FORTRAN IV-CID
200 y BASIC. A partir de los valores de temperatura,
pH. conductividad y el contenido de los principales
tones de agua, el programa calcula: el total de solidos
solubles, la dureza, la fuerza i6nica, los coeficientes
de actividad i6nica, las constantes de equilibrio a ia
temperatura del agua, los indices de saturacion de la
calcita, la dolomitay el yeso, las concentraciones ioni-
cas, ol grado de acomplejamiento de cada iony 25
relaciones ionicas de interés geoquimico.

. INTRODUCCION

La aplicacion de las leyes de la termodinamica al
astudio de la disolucion de los materiales del Karst
por las aguas naturales ha sido objeto de interés por
parte de gedlogos. hidrogedlogos, geoquimicos y
quimico~fisicos. Basandose en el establecimiento en
este medio natural de una serie de equilibrios quimi-
©os simultdnaos, algunos autores’” han descrite los
fundamentos tedricos para la creacion de una sarie de
modelos quimico-fisicos® ' destinados a medir, en el
caso de aguas poco mineralizadas, la capacidad para
dxgoiver las rocas solubles: calcita, aragonito, dolo-
mita y yeso.

) Cpando las aguas poseen un alto grado de minera-
lizacidn es necesario tener en cuenta la formacién adi-
cional de especies idnicas acomplejadas y pares idni-
cos' y para estos casos se han elaborado algoritmos
matematicos mas complejos®'C.
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En el presente trabajo se muestra un algorntmo de
célculo basado en un modelo quimico-fisico de diso-
fucion del Karst en condiciones de aguas altamente
mineralizadas. Mediante aquel se calculan los indices
de saturacion de la calcita (RSC), dofomita (RSD) v
yes0o (RSY) y el contenido de anhidrido carbonico
{como log pCO, y pCO,) en condiciones de equilibrio
Ademas, se calculan otros parametros como fa fuerza
ionica del agua, el coeficiente de actividad de cada
ion, el valor de las constantes de equilibricafatempe-
ratura del agua, ias concentraciones ionicas molales y
el porcentaje de miliequivalentes/L, el grado de acom-
plejamiento de cada ion; asi como una extensa serie
de relaciones idnicas de interés geoquimico' '’

Principios dei método

En un agua natural poco mineralizada las especies
ionicas mas comunes que se encuentran presentes en



su send son: HCO3, Cl, SO% NO;, Ca?*, Mg*', Na*y K"
En aguas carbonatadas puede considerarse agamas,
el aporte de CO,, H,CO, y CO3: En aguas altaments
mineralizadas es nacesario tener en cuanta s forma-
cidon de las especies: CaHCO3, MgHCO3;, NaCoO;,
CaC0%, MgCO’s, NaHCO, CaS0"s, MgS0’, NaSO's,
KSO 4y HSO 4. Si el pH es muy alcalino como sucede en

"las aguas termales basicas, se pueden formar ademas
NaOH, CaOH™ y MgOH" (por la poca existencia de este
tipo de agua en las zonas cérsicas, no fueron conside-
rados en este algoritmo los equilibrios correspon-
dientes a dichas sspacies quimicas).

Para detarminar el contenido de cada uno de los
iones libres y pares idnicos es necesario tener en
cuenta, ol sistema de equilibrios quimicos, las scua-
ciones de disociacion y el balance de masas que se
presantan a continuacion:

[H, CO,]
+= 5c0, m
. K = [H*] [HCO3) {2}

= TTH.CO,

[H*] (COZ]
K: = “THCO;] (3)
[Ca®*] (HCO3] (@)

Ks =TCaHCcOH
[Mg™] [HCO3] 5
K= "TMgHcosT *
[Ca*} [CO#) . ®
Ks = “TCac0o% ©®
[Mg*] [COZ] .
Ke = "TMgCOY o
_ [Na"] [CO3] @)

7= “[NaCOI]
[Na*] {HCO3) 9
Ke = “[NaHCOT] )
_ [Ca*1150%) (10)

* = "[Cas07]
[Mghl {3024'} ’ 11
Kio = “[MgSOR o
_ [Na"} [SOT] (12)

1= [NaSO3]
K1[S0F) 3
Kiz = “IKS0; | (13)
_ H11s047] (14)

= THS0; ]
Ky = [H*] [OH] (15)

donde:

los corchetes representan las actividades idnicas
correspondientes

2+ - o o

ME o = ME, + mcmco; + Meyco, + Measo, (16)
m,2* =m,. " +m 4 4+m 0

Mg Total Mg MgHCO MgCO, MgSO0 {(17)
v + B 0 o

My row = My, + Minaco, + Muanco, + Mg, s0, {18)

My v = M + Miso, (19)

2. 2. o o -
Mo, 1o = Mso,  + Measo, + Mugso, + Musso, +
+ Myso, + Myso, {20)

- - - + + @
Minco, roul = Muco, + Meanco, + Myguco, T 2Meyeo) +
3 3 3 3 3

+ 2 mmco: + me;' + Muaco, + m~.nco:(27)

Los indices de saturacion deducidos en las expre-
siones definidas por Back'® se pueden calcular
mediante las ecuaciones mostradas en el diagrama de
blogues del programa que se presenta en la figura 1.

El aigoritmo ha sido implementado en tres versio-
nes FORTRAN IV y FORTRAN IV~CID 200 y BASIC.
Constituyen datos de entrada la temperatura, el pH, la
conductividad y los contenidos idnicos mas comunes:
HCO;, CI-, SO7°, NOj;, Ca®*, Mg?*, Na* y K*. Mediante
aste programa se calcula:

El tota! de sclidos solubles (TSS) y la dureza (DU),
mediante las expresiones: '

n
T8S =5 C
=1
DU=24706 C,”" + 4,140 1 (> (expre-
sada como ppm de CaCO,).

donde: .
C. C.,** vCuqg' son las concentraciones de los
iones i, calcio y magnesio respectivamente
{g/L).

Las concentraciones idnicas molales (m} de los
iones i segun:
o 10¢

donde:
PF es el peso formula
La fuerza ionica (u).
Sagun la ecuacion de Lewis y Randai™

n
u=1/2 i§12,2 m,
donde:
Z es la valencia del jon i
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Molalidades de iones
libres y complejos

Loatos de entrada —\
Tss, OU

Datos de entrade
TSS , DU

}
m5ﬂ,j;&.,k’9

[ Mololidades de iones
i iibres y complsjos

RSC, RSD , RSY
log pCO, , pCO,

i

[ =
|
:cfbrox i totaies RSC, RSD, RSY
i complejo= 0
NNz 0 £9 PC0% 1P,
{ .
A, [k, NN PG (K}, PK{J)
1
Concantracionas{maolales !

{ﬁrcdo de acomplejamiento ]

LGrado de ocomp!ojomicnto)

RSC, RSD, RSY Concentraciones ionicas
log pCO, , pCO, (% ,epm)

: 1

RSC, RSD, RS i
s 'C 'co Y Concentraciones ionicas
log pCO, , pCO, (% ,epm)

{ i

»/;i.: \]7!-( I Relacionas idnicas }
i
NN =NN+I
‘ Relaciones ionico s)
FIN

Figura 1. Algoritmo para ef cdiculo de pardmetros e Indices quimico—fisicos y geoquimicos en
sguss altamente mineralizadas




Los coeficientes de actividad f. Se calkculan
mediante la ecliacion de Debye-Hickel ™.

AZ Ju
fi=~log 1 +a?B;;1 .
donde:
a®es el diametro eficaz del ion i. Los valores de

estas magnitudes fueron tomados de la litera-
tura’.

Los parametros A y B se determinan a partir de
ecuaciones de regresién minimo-cuadraticas en fun-
cion de la temperatura (T).

A=0486611+00008767T
B=0,323779 +0,000173T

Las constantes (K) de los 15 equilibrios quimicos
considerados en el modelo {a latemperatura del agua)
se obtienen mediante la ecuacion modificada de Vant
Hoff'*.

pK, = 0,733 006 6 (
donde:

25-T .
e ) AH? + pK,
273,15 +T PRias
pK; = - log K,

A Hly pK,;; son los valores de entalpia'*'®y de
pK a 25 °C, respectivamente's-'®

Los indices de saturacién y el contenido de
.€0,. Se calculan dos veces, una sin tener en cuenta

los iones complejos y pares idnicos y finaimente con-

siderando esas especies. (Las concentraciones de
COZ# se calculan en funcion de la del HCO; mas abun-
dante en las aguas naturales). Las ecuaciones utiliza-
das son las siguientes:

RSC=log (mc,” - Mucs; } = (pfe.® + pfucs, + pKy) +
+ pK¢ + pH -

RSD = log (me,*" - Myco; + 2Myeq, ) — (pfe,** +

+ pfat + 2prCO“3 )+ 2pKD~2DpK, + 2pH

RSY =log (mcl" - mso?7) — (pfe* + pfso?7) + pKy

log pCO, = log m,c5, —pficq + PH +pK, +pK,

Célculo de las concentraciones de los iones
complejos y los iones libres finales. Se emplean
formulas deducidas de las ecuaciones (1)} ala{21). En
un proceso iterativo las concentraciones iénicas son
calculadas tomandose como criterio de convergencia
la diferencia entre el valor de y/; antes y después de
salir del ciclo {Fig. 1}.

Célculo del grado de acomplejamiento (y en
forma de especies neutras). Se determina el
grado en que se encuentran acomplejados los iones
Ca®*, Mg?*, Na*, K*, COZ", HCO; y S0/ (en las aguas
naturales el ion Cl" no forma especies acomplejadas o
neutras). ’
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Relaciones ionicas. En total se calculan 25 relacio-
nes iénicas

R, = Z aniones — X cationes
R, = Na"/K*

R, = Na*/Ca®"

R, = Na'/Mg**

R5 = C62+/Mgz+

R, = CI-/Na*
R, =HCO,/Cl-
R, = CI"/SOZ
R, =S0Z/HCO;

R,, = S0OZ/Ca®*

Ry, = HCO;/Ca**

R,; = HCO;/(Ca® + HCO;)
Ri3 = HCO;/(SO; + CI")
R, = SO /(CI" + HCO;)
Rys = CI'/{HCO; + 807"

Ci- — Na*)/(S02" + HCO; + COZ)
Cl" — {Na* + K*)/CI
Cl" — Na*)/(S0Z — HCO;)

R,s = Na*/(Ca’ + Mg?**)
R, = {Ca** + Mg?*'}/Na* + K*)
R,, = CI*/(Na* + K*)

= (CI" — Na*)/Na*

= (CI” — Na*)/Mg*

= (CI" -~ Na*)/SO%

I

Ryo = I

R20 (

R,, = (

R,; = (CI" — Na*)/Cl"
Rz = {

Ros =

R?S (
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SISTEMA

DE PRODUCCION
DE OZONO

CON FINES
TERAPEUTICOS

El sistema de produccién de 0zono con sus corres-
pondientes accesorios para el tratamiento de pacien-
tes aquejados de diversas enfermedades tales como:
Ulceras, trastornos vasculares, etcétera,consiste en
un equipo generador de ozono{ozonizador), asi como
de accesorios que permiten la realizacion de la ozo-
noterapia en sus diversas formas, lo que convierte al
mismo en un equipo muy versatil.

CARACTERISTICAS TECNICAS

OZONIZADOR

Produccion de ozono: regulable a concentraciones
entre 2 y 100 mg/L

Consumo de electricidad: 0,3 kWh max
Enfriamiento: por aire

Consumo de oxigeno: en dependencia del trata-

miento
Dimensiones: {400 x 400 x 800)mm

OZONE PRODUCTION
SYSTEM

FOR THERAPEUTIC
AIMS

ACCESORIOS

— Botas plasticas especiales, con entrada y salida de
0z0Nno. ‘
— Capsulas con entrada y salida de ozono.

- Reactor para la preparacion de disolucidn acuosa
de ozono.

EXPORTADO POHS

ProoucIo0 PR ' medngba

EMPRESA CUBANA IMPORTADORA Y EXPORTADORA DE PRODUCTOS MEDICDS
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Méximo Gomez No. 1 Esq. o Egido. Ciudad de 1a Habana, Cubo
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