ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

| file= a7 naclgyps_pitz2.inn

appel a un modele de Pitzer == inclusion de la base ad hoc:
| INCLUDE dtb\pitz_hmw_jm.dth

(logK des especes + parametres du modele + bloc SOLVENT )

EX:

systeme=

1kg d'eau "pure"

SYSTEM
NA INERT NA+
CL INERT CL-
CA INERT CA+2
S INERT S04-2
ENDSYSTEM

et 1 mole de gypse (stoechiométrique)
SYSTEM.ROCK

GYPSUM 1.00
ENDSYSTEM. RROCK
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

évolution de la solubilité du gypse en fonction de la salinité du milieu:
PATH CHANGE
NA 1E-9 10.0 1.1
CL 1E-9 10.0 1.1
ENDPATH

tester d'abord en considérant uniguement gypse et anhydrite:
EQUIL.EXCLUDE
HALITE
END
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

moles /kgHz20

a7_naclgyps_pitzz_ MOLES.restab
SYSTEM

1

WA TINERT HA+
€L TIHNERT CL-
CA IHMERT CA+2
5 INERT S04-2

ENDSYSTEM

SYSTEM. ROCK
GYPSUM 1.00

ENDSYSTEM. ROCK

Anhydrite

Pitzer Activity model,
Halite excluded

PATH CHANGE
NA 1E-9 10.0 1.1
CL 1E-9 10.0 1.1
EHNDPATH

NA Tot 10

0.9

a7_naclgyps_pitzz_activ.restab

Pitzer activ'model

Halite EXCLUDED

logio(activ(H20))

NA_ 10
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

évolutions des activités et coeff'activité

logro(activ(solute)) a7_naclgyps_pitzz_activ.restab loig( Activ Coeff(Solute)) a7_naclgyps_pitzz_gamma.restab

3

1

Pitzer Activity model,

Nat,Cl- Halite excluded

Pitzer Activity model,
Halite excluded
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

halite non exclue:

moles /keH20 a7_naclgyps_pitzz_ MOLES.restab
JRkghzat
3

Halite

Gypsum

o NA Tot 10

arxim formation 4 gypsum- 5




ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

Comparaison avec un modeéle de Davies
| fichier d'entrée: a7_naclgyps_pitzless

base de données en logK (eq36_hkf, dérivée de slop98)
+base logK pour gypse (absent de slop98)

INCLUDE dtbh\elements.dtb

INCLUDE dtbh\eq36_hkf.dth

INCLUDE dtbh\eq36_hkf_custom.dth

modele d'activité choisi:
SOLVENT

MODEL DAV_1
ENDSOLVENT

= Davies standard, connu par ARXIM sous le mot-clé DAV 1
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

solubilité calculée avec le modele de Davies (Dav 1)

mole /ke HaO a7_naclgyps_pitzless_moles.restab log(Activ' Coeff(Solute)) a7_naclgyps_pitzless_gamma.restab
/kg not Sl - ).

o _nnlgsppe_piteless_moles restal [+ caon.
i | Acas2
| YCACL+
\ | veoacLataq)
“‘.h YCASOA(AQ)
|spar- o *
e all (+2) speciess
| oHs04 A
. Nas
. |omacuag
. : +NAOH(AQ)
N xon-
i . Hs0g-=z
B, |mrwazoy-
Ca, Sin fluid FIHCL(AQ)

15

all (_+1) sp‘t_aciesﬁ

" a (_C_ scie

1 = solubilité gypse

Davies Activity model,

Halite excluded Davies Activity model,

Halite excluded
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

activités des solutés (Pitzer=Interaction, Davies=Association)

log10(Activ(Ca-Species)) a7_naclgyps_pitzless_activ.restab
-1

FCaS0O4,aq

Davies Activity model,
Halite excluded

0 NA

10

loglO(Activ(Species))

a7_naclgyps_pitzless_activ.restab

(o]

NaSO4-

(a5l

GSQ:[..{!C[ 3

Davies Activity model,
Halite excluded

10
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

un autre modeéle d'activité a la Davies

appel a un autre modele d'activité, référencé DAV 2
SOLVENT
MODEL DAV_2
ENDSOLVENT

pour une espece neutre,
dans Davies "standard" log(y)= 0
dans Davies Nr2, log(y)= 0,3 |
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

comparaison Davies 1 /Davies 2

a7_naclgyps_pitzless_gamma.restab a7_naclgyps_pitzless2_gamma.restah

log(Activ'Coeff(Solute))

8|/ caoH- 2.6
| Acas=
WCACL+

| vecacLa(ag)
YCASO4(AQ)
|scL-

& H+

| oH=04-
N+
Jmacuiaq)
+MAOH(AQ)
MW OH-
8042

I Mnas04-
IHCL(AQ)

Activ'model= Davies, Nr2

all (+2) speciess

) sp_ecieer

all (+1:

" all (_ci scie T (__+_) species M

(+1) :si)ecies

Davies Activity model,
Halite excluded

coefficients d'activité dans le modele Davies 1 coefficients d'activité dans le modele Davies 2
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

comparaison Davies_1 /Davies 2

coefficient(espece neutre) >1 dans Davies_2

> association de Na + Cl en NaCl plus faible dans Dav_2 /Dav_1

> molalités plus élevées (a NaCl_tot donné) en ions libres Na+ et Cl-
> force ionique Dav_2 >> Dav_1

> augmentation importante des coefficients de toutes les espéeces
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

comparaison Davies_1 /Davies 2

molalitées, Na-Cl-species aclgyps_pitzless_molal restab molalites, Na-Cl-species naclgyps_pitzless2_molal restab
5 ’_]’ 3
NaCl,aq /
Activ'Model= Davies, Nrl /\f
1 Activ'Model= Davies, Nr2
//
/"r
Na+,Cl-
i -
a
e
. /d

+NaCl aq

o IonStr 4 o] IonStr 8
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

solubilité du gypse vs NaCl, Davies 2
résultat avec Dav_2 comparable a celui obtenu avec Dav_1
différence: transition gypse - anhydrite
dissociation plus élevée, a salinité donnée

— augmentation de Z(molalités(soluté))
(Na+, Cl-, etc. plus abondants)

— diminution importante de I'activité de I'eau
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ARXIM, tests de I'implémentation d'un modele de Pitzer

solubilité du gypse vs NaCl, Davies 2

A7 NACLGYPS_PITZLESS2 NMOLES.RESTAB a7_naclgyps_pitzless2_activ.restab

1

[ST—— 3

‘ 4 /r
Farce longue

GYpSUln 1 Actiy Modbel = Diavies, Ni1

Activ'model= Davies, Nr2

Anhydrite

Force
w. o lonique

[Activ' Model = Davies, Nr2

NA 10

.85
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