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ФОРМИРОВАНИЕ ХИМИЧЕСКОГО СОСТАВА ИНФИЛЬТРАЦИОННЫХ ВОД В
СИСТЕМЕ: «СУЛЬФИДСОДЕРЖАЩИЕ ПОРОДЫ – РУДНИЧНЫЕ ВОДЫ»

А.Л. Котельникова, В.П. Молошаг

Одной из ключевых проблем экологии и
геохимии является исследование процессов фор-
мирования химического состава подземных и
поверхностных вод в районах с высокой техно-
генной нагрузкой. К таким зонам относятся уча-
стки разработки медноколчеданных месторож-
дений, являющиеся источником образования кис-
лых рудничных вод. Участие этих агрессивных
растворов в окислительном выветривании суль-
фидсодержащих пород вносит свой вклад в фор-
мирование химического состава природных вод
в районах, прилегающих к этим участкам.

Для количественной оценки закономерно-
стей гидрогеохимических процессов в системе

«сульфидсодержащие породы–рудничные
воды» нами использовалось физико-химическое
компьютерное моделирование на основе термо-
динамических методов, позволяющее прогно-
зировать показатель кислотности pH, окисли-
тельный потенциал Еh, ионную силу I и общий
химический состав формирующихся подземных
и поверхностных вод.

Термодинамические расчеты были про-
ведены с использованием программного ком-
плекса  «Селектор-W», разработанного
И.К. Карповым и В.К. Чудненко (ИГ СО РАН,
Иркутск), основанного на методе минимиза-
ции термодинамических потенциалов и обла-
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дающего возможностями объединения дина-
мики и массопереноса в мегасистемах. Реше-
ние задач химического равновесия (полного или
метастабильного) реализуется как решение
задач выпуклого программирования. Вычисли-
тельная основа этого подхода – метод внут-
ренних точек, который зарекомендовал себя
как один из наиболее надёжных и безотказных
алгоритмов минимизации, позволяющий вво-
дить одно- и двусторонние ограничения на ис-
комые параметры физико-химических моделей
[Карпов и др., 1995].

В качестве модельного объекта выбра-
но Красногвардейское медноколчеданное ме-
сторождение, расположенное в Красноуральс-
ком районе Свердловской области. Схожесть
химического состава и температуры руднич-
ных вод Красногвардейского месторождения
[Первов, 1958] и Южноуральского колчеданно-
го месторождения Блява позволило нам ис-
пользовать для моделирования данные рабо-
ты [Шалдун,1948] как более полные. Петро-
химический состав значительной части рудов-
мещающих и вскрышных вулканогенных пород,
без учета сульфидной минерализации, в пер-
вом приближении можно считать близким к
гранодиоритам. Естественно, мы отдаем себе
отчет в том, что рассматриваемые породы в
значительной степени были подвержены гид-

ротермальным изменениям. В связи с изло-
женным, использование термина «гранодио-
рит» на данном этапе является в значительной
степени условным. Химический состав грано-
диоритов был взят из справочника [Краткий…,
1970]. В расчетах использовались гранодиори-
ты с процентным содержанием сульфидов 1,
5, 10 %. Данные по химическому составу ис-
ходных рудничных вод и гранодиоритов пред-
ставлены в табл. 1.

Компьютерная модель системы «вмеща-
ющие сульфидсодержащие гранодиориты – руд-
ничные воды» была создана под руководством
В.А.Бычинского (ИГ СО РАН, г. Иркутск). В рас-
четах в основном использовалась термодинами-
ческая база данных SUPCRT92 [Johnson, 1992].

Система включала 14 независимых ком-
понентов: Al, Fe, Si, Na, K, Ca, Mg, Cu, Zn, Cl, S,
P, H, O. Исследовалось влияние содержания
сульфидов во вмещающих гранодиоритах и сво-
бодного кислорода в рудничных водах, а также
фактора времени на формирование химическо-
го состава растворов выщелачивания и твер-
дых продуктов выветривания при температуре
25 °С, давлении 1 атм и отношении масс поро-
да/водный раствор 1/10. Результаты компьютер-
ного моделирования представлены в табл. 2-4.
Формы нахождения элементов в водных раство-
рах с концентрациями ниже n.10–9 моль/кг Н2О
не рассматривались.

Анализ данных компьютерного модели-
рования показал, что в системе «вмещающие
сульфидсодержащие гранодиориты–кислые
рудничные воды» в водных растворах преоб-
ладает  сульфат-анион с концентрацией
n.10–2 моль/кг Н2О. Концентрация аниона Cl–

(n.10–3 моль/кг Н2О) постоянна в условиях дан-
ного компьютерного эксперимента. В то же
время наблюдается прямая зависимость от
mO2 и обратная от pH для HCl0 в растворе с
тенденцией роста концентрации этой частицы
с увеличением кислотности раствора. Повы-
шение общей концентрации HSO4

– (от n.10–3 до
n.10–2 моль/кг Н2О) с нарастанием кислорода
в системе можно связать с окислением суль-
фидов. При увеличении концентрации кислоро-
да pH раствора уменьшается, а Еh повышает-
ся. Кроме того, для всех вариантов отмечена
зависимость pH от степени протекания реак-
ции: более низкое значение pH вначале процес-
са сменяется повышением pH к концу. Влия-
ние содержания сульфидов во вмещающих гра-
нодиоритах нами не обнаружено.
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При заданных условиях алюминий дос-
таточно стабильный, существует в основном

в форме Al3+ (n.10–3 моль/кг Н2О) и в виде суль-
фатных комплексов (от n.10–3 до n.10–5 моль/кг



ГИДРОГЕОЛОГИЯ И ГЕОЭКОЛОГИЯ

419

Н2О). Гидроксокомплекс алюминия AlOH2+

присутствует в незначительных количествах
(от n.10–6 до n.10–7 моль/кг Н2О), его концент-
рация в водном растворе определяется уров-
нем pH. Увеличение кислотности раствора при-

водит к снижению концентрации AlOH2+. В вос-
становительных условиях при pH около 4 в рав-
новесии с раствором будут находиться алю-
минийсодержащие фазы-адсорбенты: гиббсит
Al(OH)3, Al-иллит, Al-смектит, алунит –
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KAl3(OH)6(SO4)2. В окислительных условиях
при pH меньше 2,2 алюминий преимуществен-
но находится в растворе.

Преобладающей формой железа во всех
рассмотренных вариантах равновесия являет-
ся Fe2+, при увеличении Еh концентрация двух-
валентного железа несколько снижается, оста-
ваясь в пределах n.10–2 моль/кг Н2О. При пони-
женных значениях Еh наблюдаются ощутимые
(около n.10–6 моль/кг Н2О) концентрации суль-
фатных (FeSO4

0) и хлоридных (FeCl+) комплек-
сов двухвалентного железа. Трехвалентное же-
лезо и его комплексы с анионами присутству-
ют в растворе в минимальном количестве
(≤ n.10–10 моль/кг Н2О). Увеличение Eh способ-
ствует увеличению разнообразия комплексных
частиц железа с концентрацией ≥ n.10–6 моль/кг
Н2О, уменьшению концентрации форм двухва-
лентного железа с заметным повышением кон-
центрации трехвалентного железа и иона Fe3+.
Прослеживается четкая прямая зависимость
концентрации частиц железа от pH. Увеличе-
ние pH ведет к уменьшению концентрации форм
железа в растворе с накоплением его в твер-
дых фазах, в частности в железистом смекти-
те и гетите. Установлено также, что частица
FeCl+ более активна в менее кислых растворах
по сравнению с FeCl2+.

Для основной формы кремния SiO2
0 (кон-

центрация в растворах от n.10–4 до n.10–5 моль/кг
Н2О) отмечается слабая обратная зависимость
от степени выщелачивания гранодиорита и кис-
лотности раствора.

В системе «сульфидсодержащий граноди-
орит – кислые рудничные воды», цинк осажда-
ется из раствора в виде гидратированного суль-
фата цинка – бианчита (ZnSO4(H2O)6), который
находится в равновесии со всеми рассмотрен-
ными растворами.

Концентрация комплексов меди в иссле-
дованных растворах определяется величиной
Eh. В восстановительных условиях наблюдают-
ся максимальные концентрации меди в раство-

ре (n.10–3 моль/кг Н2О). Основная форма нахож-
дения меди – Cu2+, хлоридные комплексы меди
и частица Cu+ присутствуют в количестве
n.10–5÷n.10–6 моль/кг Н2О. Раствор находится в
равновесии с сульфидом меди Cu2S. В окисли-
тельных условиях при Eh 0,64÷0,55 В в раство-
ре медь становится малоподвижной, макси-
мальная концентрация отмечается для Cu2+ –
n.10–5 моль/кг Н2О. В равновесии с данными ра-
створами находится брошантит – Cu2SO4(OH)6.
Медь наиболее подвижна и полностью находит-
ся в растворе без образования собственных
твердых фаз при Eh = 0,26 В, pH = 3,78, I = 0,25.
Основной формой нахождения меди в данных
условиях будет Cu2+ (n.10–3 моль/кг Н2О).

Таким образом, можно заключить, что вза-
имодействие кислых рудничных вод с вмещаю-
щими гранодиоритами приводит к увеличению
pH и к некоторому уменьшению Еh на заключи-
тельных стадиях процесса при любой моляльно-
сти кислорода в системе. Образование вторич-
ных глинистых минералов будет способствовать
аккумуляции в них примесных элементов.
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