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Актуальность. Очистка сточных и питьевых вод – важнейшая и актуальная экологическая задача предприятий. Анализ 
научной литературы позволяет сделать вывод о необходимости применять методы очистки и утилизации вод либо разра-
батывать схему для каждого конкретного водного объекта с учетом его физико-химических характеристик и ионного со-
става. Считается, что реагенты, введенные при водоподготовке воды, не изменяют ее химический состав, однако отсут-
ствие расширенного химического анализа ставит под сомнение неизменность химического состава воды. 
Цель: оценка изменения химического состава вод питьевого водоснабжения с. Ловозеро (Мурманская область) в результате 
водоподготовки с помощью физико-химического моделирования (ПК «Селектор»). 
Объекты: пробы вод р. Вирма и питьевых вод центрального водоснабжения (столовая, колонка) с. Ловозеро, отобранные в 
ноябре 2021 г. 
Методы: масс-спектрометрия с индуктивно связанной плазмой (ELAN 9000 DRC-e, Перкин Элмер, США), потенциометрия 
(Эксперт-001, Россия) и титриметрия. Термодинамические расчеты выполнены с помощью метода физико-химического 
(термодинамического) моделирования, реализованного в программном комплексе (ПК «Селектор»). 
Результаты. С помощью мониторинга и физико-химического моделирования (ПК «Селектор») природных вод реки Вирма и 
вод центрального водоснабжения (с. Ловозеро, Мурманская область) дана оценка влияния реагентов, применяемых в резуль-
тате водоподготовки, на химию воды. Показано, как вид реагента и его количество (коагулянт, жидкий  хлор, сода  и гипо-
хлорит натрия (NaOCl)) оказывают  влияние на значения рН, Eh, химический состав воды, состав новообразованных фаз. Об-
разование катионов и анионов редкоземельных элементов при различных концентрациях жидкого хлора указывает на воз-
можность создания селективного способа очистки вод от РЗЭ на сорбентах разного типа или же использования этих 
свойств при обогащении руд. Замена реагентов на твердую соль NaOCl упрощает процесс водоподготовки, однако не при-
ближает химический состав воды к нормативам, применяемым для бутилированных вод и не делает ее более полезной по 
макрокомпонентам. 
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Введение 

Очистка сточных и питьевых вод – важная и акту-
альная экологическая задача [1, 2]. Анализ научной 
литературы по очистке и переработке вод позволяет 
сделать вывод о необходимости применять методы 
очистки либо утилизации вод и разрабатывать схему 
для каждого конкретного водного объекта с учетом 
его физико-химических характеристик и ионного со-
става [1, 3, 4]. Способы очистки вод можно условно 
поделить на механические (фильтрация) и комбини-
рованные, когда технологическая линия включает ме-
ханическое отстаивание под действием коагулянтов, 
хлорирование, фильтрование и стабилизацию кислот-
ности среды (регулирование рН) [1, 5]. Полагают, что 

реагенты, которые вводят при водоподготовке, не из-
меняют химический состав воды. Как правило, в ка-
честве коагулянтов применяют соли алюминия и же-
леза [5]. При этом расширенный химический анализ 
воды, предназначенной для дальнейшего употребле-
ния, до и после обработки коагулянтами, не проводят, 
что ставит под сомнение неизменность химического 
состава очищенной воды. 

В рамках данной работы на примере результатов 
мониторинга природных вод р. Вирмы и вод цен-
трального водоснабжения с. Ловозеро (Мурманская 
область) была проведена оценка влияния реагентов, 
применяемых в результате водоподготовки на хими-
ческий состав питьевых вод. 

DOI 10.18799/24131830/2023/10/4147 
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Вода из водозабора (р. Вирма) характеризуется 
высоким природным содержанием железа, цветно-
стью и мутностью. По данным исследований химиче-
ского состава воды, выполненных ГОУП «Олене-
горскводоканал» и ФГУЗ «Центр гигиены и эпиде-
миологии в Мурманской области в г. Мончегорске, г. 
Оленегорске и Ловозерском районе» из водозабора и 
распределительной сети сельского поселения Ловозе-
ро [6], сделано следующее заключение: вода из реки 
Вирмы не соответствует требованиям Руководства по 
обеспечению качества питьевой воды. В настоящее 
время износ сетей составляет 93 %.  

Существующая схема обработки воды централь-
ного водоснабжения с. Ловозеро включает в себя 
фильтрование, коагулирование и хлорирование [7]. 
Обеззараживание происходит коагулянтом полиок-
сихлоридом алюминия марки «АКВА-АУРАТ» и 
жидким хлором в соответствии с требованиями ГОСТ 
(поставщик АООТ «Каустик» г. Волгоград), рН воды 
стабилизируется раствором кальцинированной соды с 
концентрацией 50 г/л.  

Цель данной работы – оценка изменения химиче-
ского состава вод питьевого водоснабжения с. Лово-
зеро (Мурманская область) в результате водоподго-
товки с помощью физико-химического моделирова-
ния (ПК «Селектор»). 

Материалы и методы 

В работе были использованы результаты анализа 
проб воды с определением полного химического со-
става вод с привлечением прецизионных методов 
анализа – масс-спектрометрии с индуктивно связан-
ной плазмой (ELAN 9000 DRC-e, Перкин Элмер, 

США), потенциометрии (Эксперт-001, Россия) и тит-
риметрии. Концентрации фтора были определены с 
помощью термодинамических расчетов по методике, 
представленной в работе [8], они сопоставимы с ре-
зультатами анализов природных объектов Хибинско-
го массива [9].  

Все термодинамические расчеты выполнены с 
помощью метода физико-химического (термодина-
мического) моделирования, реализованного в про-
граммном комплексе (ПК «Селектор»), разработан-
ном под руководством профессора И.К. Карпова (Ин-
ститут геохимии им. Виноградова СО РАН, г. Ир-
кутск). ПК снабжен системой встроенных баз термо-
динамических данных, оснащен модулем формирова-
ния моделей различной сложности [9]. В физико-
химическую модель включены 42 независимых ком-
понента (Al, B, Br, Ar, He, Ne, C, Ca, Cl, F, Fe, K, Mg, 
Mn, N, Na, P, S, Si, Sr, Cu, Zn, Ni, Pb, V, Ва, U, Ag, Au, 
Со, Сr, Hg, As, Cd, Mo, Se, La, Ce, Zr, H, O, ē), 1062 
зависимых компонентов, в том числе, в водном рас-
творе – 435, в газовой фазе – 76, жидких углеводоро-
дов – 111, твердых фаз, органических и минеральных 
веществ – 440. Набор твердых фаз мультисистемы 
сформирован с учетом минерального состава горных 
пород Балтийского щита [10–12]. В настоящей работе 
ПК используется также для моделирования в системе 
«вода–реагент». 

Результаты и обсуждение 

Объекты исследования. На рис. 1 представлены 
станции отбора проб воды в ноябре 2021 г. – пробы 
вод р. Вирмы и питьевых вод центрального водо-
снабжения (столовая, колонка) [6]. 

  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 1.  Станции отбора проб во-

ды: 1 – р. Вирма (водоза-

бор с. Ловозеро); 2 – сто-

ловая в  с. Ловозеро; 3 – 

колонка в с. Ловозеро 

Fig. 1.  Water sampling stations: 

1 – Virma river (Lovozero 

village water intake); 2 – 

dining room in Lovozero 

village; 3 – pump in 

Lovozero village 
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В табл. 1 представлены аналитические данные и 
результаты моделирования вод р. Вирмы и питьевой 
воды (столовая). 

Анализ результатов (табл. 1) показывает, что по-
сле проведения водоподготовки в воде увеличивают-
ся концентрации Al, Na и HCO3

–
. 

Таблица 1.  Аналитические данные (АД) и результаты моделирования (РМ) природных и питьевых вод (в мг/л), но-

ябрь 2021 г 

Table 1.  Analytical data (AD) and simulation results (SR) of natural and drinking waters (mg/l), November 2021 

Показатель 

Indicator 

Река Вирма 

Virma River 

Столовая с. Ловозеро 

Dining room in Lovozero 
Показа-

тель 

Indicator 

Река Вирма 

Virma River 

Столовая с. Ловозеро  

Dining room in Lovozero 

АД 

AD 

РМ 

SR 

АД 

AD 

РМ 

SR 

АД 

AD 

РМ 

SR 

АД 

AD 

РМ 

SR 

Eh, V 
 

0,828 
 

0,754 Ba сум 0,0047 4,71E-03 5,56E-03 5,56E-03 

pH 6,67 6,667 7,98 7,97 Ba2+ 
 

4,71E-03 
 

5,56E-03 

Is(ион.сила)  0,000575 
 

0,001367 BaCO3  
1,53E-07 

 
9,12E-06 

Alсум 0,057 5,71E-02 0,291 2,91E-01 BaCl+ 
 

1,00E-07 
 

5,77E-07 

Al(OH)2
+  1,17E-03 

 
5,43E-05 BaOH+ 

 
4,25E-10 

 
9,61E-09 

Al(OH)2F  9,16E-02 
 

2,49E-03 Si сум 6,31 6,31 6,10 6,10 

Al(OH)2F2
-  2,03E-04 

 
3,38E-06 SiO2  

4,48 
 

4,30 

AlO2
-  1,77E-02 

 
3,31E-01 HSiO3

– 
 

6,29E-03 
 

1,23E-01 

HAlO2  1,40E-02 
 

1,28E-02 H4SiO4  
1,44E+01 

 
1,38E+01 

Al(OH)2+  2,74E-04 
 

6,59E-07 Sr сум 0,033 3,32E-02 0,042 4,22E-02 

Al(OH)3  1,22E-02 
 

1,11E-02 Sr2+ 
 

3,31E-02 
 

4,17E-02 

Al(OH)4
-  2,42E-02 

 
4,53E-01 SrOH+ 

 
5,19E-09 

 
1,25E-07 

Al3+  4,63E-06 
 

6,04E-10 SrCO3  
2,07E-06 

 
1,32E-04 

Ca сум 3,06 3,06E+00 3,36 3,36 SrHCO3
+ 

 
2,45E-04 

 
7,86E-04 

Ca2+ 
 

3,04E+00 
 

3,31 SrCl+ 
 

1,45E-06 
 

8,90E-06 

CaOH+ 
 

1,74E-06 
 

3,61E-05 SrF+ 
 

6,87E-07 
 

4,93E-07 

CaCO3  
8,33E-04 

 
4,56E-02 Zn сум <0,00001 

 
<0,00001 

 
Ca(HCO3)

+ 
 

2,50E-02 
 

6,92E-02 Cd сум 0,00003 2,80E-05 0,00004 3,65E-05 

CaHSiO3
+ 

 
7,22E-06 

 
1,44E-04 Cd2+ 

 
2,78E-05 

 
3,53E-05 

CaCl+ 
 

1,62E-04 
 

8,59E-04 CdCl+ 
 

2,07E-07 
 

1,28E-06 

CaCl2  
6,80E-09 

 
1,82E-07 CdO 

 
1,45E-12 

 
6,98E-10 

CaF+ 
 

2,65E-04 
 

1,64E-04 CdOH+ 
 

8,58E-09 
 

2,08E-07 

CaSO4  
2,58E-02 

 
2,27E-02 Ni сум <0,00001 

 
<0,00001 

 
В сум 0,0095 9,50E-03 0,0092 9,21E-03 Pb сум 0,00006 6,35E-05 0,00035 3,45E-04 

B(OH)3  
5,42E-02 

 
5,03E-02 Pb2+ 

 
1,57E-05 

 
5,80E-06 

BO2
- 

 
8,74E-05 

 
1,66E-03 PbOH+ 

 
5,17E-05 

 
3,67E-04 

Fe сум 0,76 7,60E-01 0,251 2,55E-01 PbO 
 

2,36E-09 
 

3,31E-07 

Fe2+ 
 

7,29E-10 
 

9,35E-13 PbCl+ 
 

2,83E-08 
 

5,11E-08 

FeSO4
+ 

 
5,15E-09 

 
2,79E-12 Cu сум 0,0003 2,86E-04 0,0016 1,59E-03 

Fe(OH)3  
7,03E-02 

 
4,16E-02 Cu+ 

 
6,73E-16 

 
3,92E-14 

Fe(OH)4
- 

 
1,77E-03 

 
1,11E-02 Cu2+ 

 
2,75E-04 

 
8,94E-04 

FeOH2+ 
 

3,15E-04 
 

1,80E-06 CuCl+ 
 

6,19E-08 
 

9,84E-07 

FeOH+ 
 

1,51E-12 
 

8,11E-14 CuOH+ 
 

1,40E-05 
 

8,75E-04 

FeO+ 
 

3,94E-01 
 

2,25E-02 CuF+ 
 

1,50E-07 
 

2,80E-07 

FeSO4  
3,32E-12 

 
1,69E-14 CuCl2

– 
 

- 
 

2,02E-15 

HFeO2  
6,61E-01 

 
3,91E-01 HCuO2

– 
 

4,30E-12 
 

1,08E-07 

FeO2
- 

 
5,77E-04 

 
3,63E-03 P сум 

 
3,26E-04 

 
3,26E-04 

FeCl+ 
 

4,69E-14 
 

1,28E-15 PO4
3– 0,001 4,51E-10 0,001 3,82E-08 

FeF+ 
 

3,31E-13 
 

1,01E-15 HPO4
2– 

 
2,23E-04 

 
8,66E-04 

FeF2+ 
 

1,64E-07 
 

5,38E-11 H2PO4
– 

 
7,96E-04 

 
1,46E-04 

F- 
 

2,46E-01 
 

1,50E-01 Co сум 0,0001 
 

0,0001 1,01E-04 

HF 
 

7,45E-05 
 

2,22 E-06 Co2+ 
 

9,72E-05 
 

1,00E-04 

HF2
- 

 
4,33E-10 

 
7,87E-12 CoO 

 
2,01E-10 

 
7,84E-08 

K сум 0,41 4,10E-01 0,52 5,20E-01 CoCl+ 
 

3,38E-08 
 

1,70E-07 

K+ 
 

1,16E-07 
 

5,20E-01 HCoO2
– 

 
1,86E-16 

 
1,49E-12 

KCl 
 

1,16E-07 
 

7,42E-07 CoOH+ 
 

3,80E-08 
 

7,50E-07 

KHSO4  
6,48E-09 

 
8,11E-15 Cl сум 2,09 

 
10,9 1,09E+01 

KOH 
 

2,15E-04 
 

1,62E-07 Cl– 
 

2,09E+00 
 

1,09E+01 

KSO4
- 

 
4,10E-01 

 
2,36E-04 HCl 

 
9,59E-08 

 
2,44E-08 

Mg сум 1,57 1,57E+00 1,76 1,76 Zr сум 0,0008 7,98E-04 0,00031 3,12E-04 

Mg2+ 
 

1,56E+00 
 

1,74 HZrO3
– 

 
8,13E-04 

 
4,68E-04 

MgOH+ 
 

1,66E-05 
 

3,54E-04 ZrO2  
3,63E-04 

 
1,02E-05 

MgCO3  
2,79E-04 

 
1,56E-02 U сум 0,00009 4,55E-05 0,00003 2,87E-05 

Mg(HCO3)
+ 

 
1,73E-02 

 
4,91E-02 HUO4

– 
 

2,68E-07 
 

3,25E-06 

MgCl+ 
 

1,62E-04 
 

8,81E-04 UO2
2+ 

 
6,76E-08 

 
1,06E-10 

MgF+ 
 

7,88E-04 
 

5,00E-04 UO2OH+ 
 

1,50E-06 
 

4,52E-08 

MgSO4  
2,53E-02 

 
2,28E-02 UO2  

- 
 

- 

MgHSiO3
+ 

 
9,67E-06 

 
1,97E-04 UO3  

5,29E-05 
 

3,14E-05 

Mn сум 0,047 4,67E-02 0,016 2,77E-02 Li сум 0,00025 2,53E-04 0,0005 5,02E-04 
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Mn+2 
 

4,66E-02 
 

2,76E-02 Li+ 
 

2,53E-04 
 

5,02E-04 

MnOH+ 
 

4,51E-06 
 

5,11E-05 LiOH 
 

6,23E-11 
 

2,45E-09 

MnO 
 

3,50E-11 
 

7,85E-09 Ce сум 0,00023 2,26E-04 0,00009 9,10E-05 

HMnO2
- 

 
- 

 
1,77E-13 Ce3+ 

 
1,75E-04 

 
6,52E-05 

MnSO4  
1,97E-04 

 
9,45E-05 CeF2+ 

 
3,58E-05 

 
7,38E-06 

MnF+ 
 

5,98E-06 
 

2,03E-06 CeF2
+ 

 
6,06E-07 

 
7,13E-08 

MnCl+ 
 

2,85E-06 
 

8,23E-06 CeF3  
1,74E-09 

 
1,21E-10 

CO3
2- 

 
3,56E-03 

 
2,05E-01 CeF4

– 
 

2,43E-12 
 

1,03E-13 

HCO3
- 15,7 1,82E+01 50,3 4,96E+01 CeHCO3

2+ 
 

5,74E-06 
 

5,27E-06 

SO4
2- 2,03 1,99 1,88 1,84 CeO2H 

 
3,11E-11 

 
8,12E-08 

HNO3  
5,55E-12 

 
2,87E-11 CeSO4

+ 
 

2,24E-05 
 

6,35E-06 

NO3
- 0,001 7,71E-04 0,08 8,15E-02 CeOH2+ 

 
1,91E-06 

 
1,32E-05 

Na+ 2,62 2,62 19,9 1,99E+01 La сум 0,00015 1,54E-04 0,00008 7,97E-05 

NaOH 
 

9,06E-08 
 

1,36E-05 La3+ 
 

7,65E-05 
 

1,98E-06 

NaAlO2  
4,72E-07 

 
6,47E-05 LaCO3

+ 
 

9,06E-05 
 

1,11E-04 

NaCl 
 

6,30E-05 
 

2,41E-03 LaF2+ 
 

6,60E-06 
 

9,43E-08 

NaF 
 

5,89E-06 
 

2,64E-05 LaO+ 
   

3,74E-09 

NaSO4
- 

 
1,35E-03 

 
8,82E-03 LaO2H 

 
2,25E-13 

 
4,08E-11 

NaHSiO3  
7,28E-05 

 
1,05E-02 LaOH2+ 

 
5,05E-07 

 
2,42E-07 

O2  
6,10 

 
7,93 LaSO4

+ 
 

9,89E-06 
 

1,94E-07 

CO2  
6,61 

 
8,79E-01 LaF2

+ 
 

6,68E-08 
 

5,45E-10 

V сум 0,0007 7,37E-04 0,0008 7,73E-04 Ag сум 0,0013 1,34E-03 0,0013 1,30E-03 

VO2
+ 

 
2,40E-08 

 
3,07E-12 Ag+ 

 
5,54E-08 

 
1,08E-09 

VO4
3- 

 
3,39E-10 

 
8,08E-09 AgNO3  

6,29E-04 
 

1,26E-03 

HVO4
2- 

 
1,61E-03 

 
1,76E-03 

     
H3VO4  

6,68E-05 
 

1,69E-07 
     

 
С помощью физико-химического моделирования 

рассмотрены различные сценарии взаимодействия 
«вода–реагент» при водоподготовке (реагент – 10%-й 
раствор полиоксихлорида алюминия, жидкий хлор и 
5%-й раствор соды) без выпадения твердых фаз (ме-
тастабильное состояние) и с выпадением твердых фаз 
(равновесное состояние). При необходимости очист-

ки холодной воды, содержащей большое количество 
природных органических примесей, чаще отдают 
предпочтение полиоксихлориду алюминия (по срав-
нению с другими реагентами) [13]. Химическая фор-
мула применяемого регента – Al(OH)AClB∙nH2O, где 
A+B=3, при A≥1,3. В наших расчетах использовали 
А=1,3; B=1,7. 

Таблица 2.  Химический состав 10%-го раствора полиоксихлорида алюминия Al(OH)1,3Cl1,7 , Т=5 °С 

Table 2.  Chemical composition of 10 % aluminum polyoxychloride solution Al(OH)1,3Cl1,7, T=5 °C 

Концентрация, мг/л/Concentration, mg/l 

pH Eh, В/V Cl– Al(OH)2+ Al3+ HAlO2 Al(OH)2
+ Al(OH)4

– Al(OH)3 AlO2
– 

6,07 –0,216 6,10E+04 1,42E+04 9,47E+03 8,30E+03 5,22E+03 4,50E+03 3,96E+03 9,64E+02 

 
На рис. 2 представлена блок-схема существующей 

водоподготовки, а в табл. 2 представлены формы 
нахождения алюминия в 10 %-ном растворе полиок-
сихлорида алюминия при температуре 5 °С. 

Анализ результатов (табл. 2) показывает, что в 
этой слабокислой восстановительной среде отмечает-
ся высокая концентрация Cl

–
, а из соединений алю-

миния преобладает Al(OH)
2+

. Среди наиболее ток-
сичных его форм выделяют свободные (гидратиро-
ванные) ионы или аквакомплексы [Al(H2O)6]

3+
, гид-

роксокомплексы Al(OH)2
+
 и Al(OH)

2+
, существующие 

в слабокислой среде при рН 4,5–5,5 [14]. Согласно 
исследованиям [15] установленные формы миграции 
Al(OH)2

+
, Al

3+ 
являются наиболее токсичными для 

растений. 
Результаты взаимодействия 10%-го раствора по-

лиоксихлорида с 1000 л воды р. Вирмы при темпера-
туре 5 °С и формы миграции алюминия и их концен-
трации показаны в табл. 3. 

Согласно данным табл. 3, при добавлении коагу-
лянта более 0,01 л в системе изменяются значения рН, 
Eh и состав новообразованных фаз, возрастают кон-
центрации алюминия и хлора. При этом начинают пре-
обладать именно токсичные формы алюминия. Изме-

нение концентрации HCO3
–
 приводит к уменьшению 

карбонатов и гидрокарбонатов кальция и магния. Рост 
концентрации хлора приводит к увеличению концен-
трации хлоридов натрия и кальция, происходит изме-
нение форм миграции лантаноидов и урана. 

Полученные результаты показывают опасность 
передозировки коагулянта. Для дальнейших расчетов 
использовали объем коагулянта 0,01 л на 1000 л воды 
как оказавшего наименьшее влияние на химический 
состав воды (табл. 3). 

Обеззараживание хозяйственно-питьевой воды с. 
Ловозеро производится в хлораторной жидким хло-
ром, соответствующим требованиям ГОСТ (постав-
щик АООТ «Каустик» г. Волгоград) [7]. Поэтому на 
следующем этапе исследования изучали взаимодей-
ствие речной воды с жидким хлором. В качестве гра-
ничных условий модели использовали 1000 л речной 
воды и жидкий хлор (Сl2). Результаты моделирования 
представлены на рис. 3. Полученные результаты ука-
зывают: происходит смещение рН в кислую область 
от 6,8 до 3,04 и рост концентрации хлора в водной 
среде (рис. 3, б). Изменение концентрации НСО3

– 

влечет за собой изменение концентрации карбонатов 
и гидрокарбонатов Ca и Mg. 
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Рис. 2.  Схема обработки воды центрального водоснабжения села Ловозеро 

Fig. 2.  Water treatment scheme of the central water supply of Lovozero village 

Таблица 3.  Изменение форм миграции алюминия, концентраций Cl–, HCO3
–, состав новообразованных фаз при взаи-

модействии 10%-го раствора полиоксихлорида алюминия с 1000 л воды р. Вирмы, мг/л (Т=5 °С) 

Table 3.  Changes in the forms of aluminum migration, Cl–, HCO3
– concentrations, composition of newly formed phases 

during the interaction of a 10 % solution of aluminum polyoxychloride with 1000 liters of water of the Virma 

river, mg/l (T=5 °C) 

Формы миграции 

Forms of migration 

10%-й р-р, л / 10 % solution, l 

0,0001 0,0100 0,03162 0,1000 0,3162 1,0000 

Al(OH)2F 4,73E-05 5,75E-05 – 3,96E-04 6,42E-02 9,94E-02 

HAlO2 4,55E-06 4,67E-06 – 6,55E-06 3,02E-05 3,02E-05 

Al(OH)2+ 4,70E-07 6,77E-07 – 2,38E-05 1,82E-01 5,93E-01 

Al(OH)2
+ 2,13E-06 2,59E-06 – 1,81E-05 3,34E-03 5,84E-03 

Al(OH)3 3,26E-06 3,35E-06 – 4,70E-06 2,17E-05 2,17E-05 

AlSO4
+ 5,47E-11 9,35E-11 – 1,56E-08 4,17E-03 1,84E-02 

Al3+ 1,85E-08 3,16E-08 – 5,67E-06 1,86E+00 1,20E+01 

HCO3
– 17,7 16,6 – 6,42 0,213 0,130 

Cl– 2,10 2,70 4,03 8,21 21,4 63,3 

Eh, В /Eh, V 0,846 0,850 0,858 0,888 0,976 0,989 

pH 6,76 6,68 6,53 5,99 4,39 4,17 

Новообразованные фазы/Newly formed phases, % 

Al-Si (алюмосиликаты) 3,18 16,66 41,53 92,72 95,88 97,67 

SiO2 85,14 72,3 48,61 – – – 

FeO(OH) 11,0 10,4 9,29 6,85 3,89 2,19 

MnO2 0,67 0,64 0,57 0,42 0,24 0,13 

 
В это же время отмечается рост концентрации 

СaCl
+
, уменьшение концентраций СaCO3 и CaHCO3

+
, 

изменяются формы существования редких и РЗЭ – 
для лантана преобладающим становится La

3+
 вместо 

LaCO3
+
 (при условии Cl2>0,03162 моль). 

В работах [16, 17] с помощью моделирования по-
казано влияние фтора и хлора на растворимость со-
единений ряда элементов и формы миграции, в том 
числе U и РЗЭ, в нашей работе мы рассматриваем 
влияние хлора, который поступает в ходе водоподго-
товки. 

На рис. 3, б–г показаны формы миграции элемен-
тов на примере урана, циркония и церия. Анализ ре-
зультатов указывает на протекание окислительно-
восстановительных процессов с изменением заряда 
ионов: уран во всех формах миграции 6-валентный, 
вначале преобладает нейтральная форма UO3, кон-
центрация которой уменьшается при достижении 
концентрации хлора 0,1 моль. Дальнейшее увеличе-
ние концентрации хлора в системе приводит к увели-

чению содержания заряженного катиона уранила 
UO2

2+
. Для циркония характерна смена от отрица-

тельного иона HZrO3
–
(0,0001<Cl2<0,01)-ZrO2 

(0,03162<Cl2<0,15849) до ZrO
2+

(0,19953<Cl2), для це-
рия преобладающей формой миграции является Ce

3+
. 

В настоящее время накопление РЗЭ в биосубстра-
тах человека и их влияние на здоровье человека недо-
статочно изучены, но ряд авторов считает, что это 
направление заслуживает внимания [18]. Биоаккуму-
ляция РЗЭ в волосах детей и взрослого населения, а 
также в других биосредах показана в работах [18–22].    

Изменение форм миграции редких элементов ука-
зывает на возможность создания селективного спосо-
ба извлечения РЗЭ на геохимических барьерах – сор-
бентах разного типа – с целью очистки вод.   

Обратим внимание на формы миграции алюминия: 
в природной воде преобладает форма Al(OH)2F (0,111 
мг/л при температуре 5 °С), далее, по мере увеличе-
ния концентрации хлора до 0,3981 моль и снижения 
значения рН до 3,34 и концентрации Al(OH)2F до 
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8,52·10
-6

 мг/л, концентрация Al
3+

 возрастает до 
5,68·10

–2 
мг/л, т. е. Al

3+
 становится преобладающей 

формой миграции алюминия. Именно это значение 

хлора и состав хлорной воды были взяты для иссле-
дования системы «речная вода – 0,01 л 10%-го 
Al(OH)1,3Cl1,7 – хлорная вода (Cl2 – 0,3981 моль)».   

 

 
 

а/a б/b 

  
в/c г/d 

Рис. 3.  Изменение концентраций химических элементов (Cl–, HCO3
–(а); U (б); Zr (в); Се (г)) при добавлении в речную 

воду (р. Вирма) жидкого хлора (T= 5 °С, P=1 бар), мг/л 

Fig. 3.  Change in concentrations of chemical elements (Cl–, HCO3
–(a); U (b); Zr (c); Ce (d)) when adding liquid chlorine to 

river water (Virma river) (T=5 °C, P=1 bar), mg/l 

Результаты смешения 1000 л речной воды с до-
бавлением 0,01 л 10 %-го раствора коагулянта 
Al(OH)1,3Cl1,7 и хлорной воды от 1 до 10000 л пред-
ставлены на рис. 4. 

При смешении более 100 л хлорной воды с реч-
ными водами и достижении концентрации хлора бо-
лее 5 мг/л происходит резкое снижение значения рН, 
снижение концентрации HCO3

–
 и изменение форм 

миграции всех микроэлементов. Добавление в систе-
му более 1000 л хлорной воды позволяет ряду эле-
ментов оставаться в растворенном состоянии (напри-
мер, Mn и Al), а преобладающей новообразованной 
фазой остается SiO2 (рис. 4, б). Состояние системы 
при смешении 1000 л речной воды с хлорной водой 
(табл. 4) было зафиксировано добавлением соды для 
стабилизации значений рН. 

В табл. 4 представлены изменения параметров 
хлорированных речных вод после добавления 5 % - го 
раствора соды. 

Таблица 4.  Изменения параметров хлорированных реч-

ных вод после добавления 5 %-го раствора 

соды 

Table 4.  Changes in the parameters of chlorinated river 

waters after addition of a 5 % soda solution 

5%-й р-р Na2CO3, л 

5% Na2CO3 solution, l 

Eh, 

В/V 
pH 

Na+ Cl– HCO3
– 

мг/л/mg/l 

0 0,997 4,03 2,62 16,5 0,092 

1 0,857 6,58 14,0 16,5 23,1 

2 0,804 7,54 25,3 16,5 53,0 

 
Физико-химическое моделирование позволяет про-

гнозировать изменение форм миграции как макро-, так 
и микрокомпонентов вод и, при необходимости, оп-
тимизировать расход реагентов либо предложить 
другой тип реагентов. Вместо хлорирования речной 
воды жидким хлором и дальнейшей ее нейтрализации 
раствором соды было предложено использовать рас-
твор гипохлорита натрия. 

0,001

0,01

0,1

1

10

0

10

20

30

40

50

60

HCO3
-, 

mg/l 
Cl, mg/l 

концентрация хлора, моль 

Cl

HCO3-



Известия Томского политехнического университета. Инжиниринг георесурсов. 2023. Т. 334. № 10. 243–252 
Мазухина С.И. и др. Особенности изменения химического состава питьевой воды в результате водоподготовки (с. Ловозеро, ... 

 

249 

  
а/a б/b 

Рис. 4.  Изменение концентраций химических элементов Cl–, O2, HCO3
– (а) и состава новообразованных фаз (б) при 

смешении речной воды (р. Вирма) с реагентами (Cl2, Al(OH)1,3Cl1,7), Al-Si – алюмосиликаты (T=5 °С, P=1 

бар), мг/л; *– нейтральная форма  

Fig. 4.  Changes of concentrations of chemical elements Cl–, O2, HCO3
– (a) and composition of newly formed phases (b) 

when mixing river water (Virma river) with reagents (Cl2, Al(OH)1,3Cl1,7), Al-Si – aluminosilicates (T=5 °C, P=1 

bar), mg/l; * – neutral form  

Таблица 5.  Сопоставление концентраций некоторых 

элементов до и после водоподготовки с во-

дами различных категорий, мг/л 

Table 5.  Comparison of concentrations of some elements 

before and after water treatment with waters of 

various categories, mg/l 

Э
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[2
3

] 

Предельно допустимые  

концентрации,  

СанПин 2.1.4.1116-02 

Maximum permissible  

concentrations,  

SanPiN 2.1.4.1116-02 [24] 

1-я катего-

рия 

1st category 

Высшая кате-

гория 

Higher category 

Na 1,88 19,87 2–20 200 20 

Mg 1,28 1,31 5–65 65 5–50 

Al 0,057 0,29 – 0,2 0,1 

K 0,31 0,49 2–20 20 2–20 

Ca 1,54 3,07 
25–

130 
130 25–80 

 
Анализ результатов моделирования «1000 л ис-

ходной воды р. Вирмы – Al(OH)1,3Cl1,7 – NaOCl» поз-
волил сделать вывод: добавление NaOCl вместо жид-
кого хлора не приводит к изменению значений рН, Eh, 
HCO3

–
, форм миграции макро- и микрокомпонентов.  

Образование и увеличение концентрации кислорода 
приводит к окислению элементов и выпадению твер-
дых фаз: FeO(OH), Al-Si (алюмосиликаты), SiO2, 
MnO2. Увеличение концентрации кислорода обычно 
приводит к окислению элементов и выпадению твер-
дых фаз. При содержании NaOCl 0,31623 моль в си-
стеме концентрации составляют, мг/л: Cl

– 
– 13,9, Na – 

9,85, HCO3
–
 – 16,6 и pH – 6,68, что соответствует при-

родным значениям воды. При добавлении твердой 
соли NaOCl нет необходимости добавлять соду для 

регулирования значений рН, отпадает необходимость 
в хлораторной, что упрощает процесс водоподготовки, 
однако не приближает химический состав воды к 
нормативам, применяемым для бутилированных вод, 
и не делает ее более полезной по макрокомпонентам 
(табл. 5).   

Заключение 

Являясь необычным веществом нашей планеты и 
обладая уникальными свойствами, вода – главный 
фактор глобальной эволюции окружающего мира, она 
оказывает влияние на геосферно-биосферные систе-
мы в целом [25]. В данной работе показано, как в ре-
зультате водоподготовки (хозяйственной деятельно-
сти) меняется химический состав воды, состав ново-
образованных фаз, а значит, и структура воды [25, 26]. 
В мировом масштабе такие процессы, связанные с 
изменением химического состава вод, несомненно 
окажут влияние и на эволюцию окружающего мира.    

В связи с тем, что в последнее время расширяются 
области применения стратегических металлов (REE, 
Zr, Hf, Nb, Ta) [27], указанный подход можно приме-
нять при разработке, обогащении и извлечении ред-
ких и РЗЭ как с целью усовершенствования перечис-
ленных процессов, так и для оценки влияния произ-
водства на окружающую среду, в том числе на при-
родные воды (поверхностные и подземные). 

Физико-химическое моделирование целесообраз-
но применять при изучении и оптимизации процессов 
водоподготовки, разработки месторождений и обога-
щения руд. Предложенный подход позволяет суще-
ственно повысить экологическую и промышленную 
безопасность и снизить эксплуатационные затраты в 
процессах промышленного и хозяйственного обеспе-
чения горнопромышленного региона водой.  

Работа выполнена по темам НИР № 1021051803677-1, 
FMEZ-2022-0010, FMEZ-2022-0018. 
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The relevance. Waste water and drinking water treatment is an important and relevant environmental problem faced by the industry. The 
analysis of scientific literature makes it possible to conclude that it is necessary to apply the methods of water purification and disposal or 
to develop a scheme for each specific water body, taking into account its physico-chemical characteristics and ionic composition. It is be-
lieved that the reagents introduced during water treatment do not change its chemical composition. However, lack of an extended chemical 
analysis casts doubt on water chemical composition immutability. 
The main aim of this work is to assess changes in the chemical composition of drinking water supply in Lovozero village (Murmansk re-
gion) as a result of water treatment using physico-chemical modeling (PC «Selector»). 
Objects of the research are samples of the waters of the Virma river and drinking waters of the central water supply (canteen, column) of 
Lovozero village, selected in November 2021. 
Methods: inductively coupled plasma mass spectrometry (ELAN 9000 DRC-e, Perkin Elmer, USA), potentiometry (Expert-001, Russia) 
and titrimetry. Thermodynamic calculations were performed using the method of physico-chemical (thermodynamic) modeling implemented 
in the software package (PC «Selector»). 
Results. With the help of monitoring and physico-chemical modeling (PC «Selector») of natural waters of the Virma river and the waters of 
the central water supply (Lovozero village, Murmansk region), the influence of reagents used as a result of water treatment on water chem-
istry is assessed. The paper shows the change in pH, Eh values, water chemical composition, newly formed phases composition, depend-
ing on the amount of reagents (coagulant, liquid chlorine, soda and sodium hypochlorite (NaOCl). The formation of cations and anions of 
rare-earth elements at different concentrations of liquid chlorine indicates the possibility of creating a selective method of water purification 
from rare-earth elements on sorbents of different types or using these properties in ore enrichment. The replacement of reagents with 
NaOCl solid salt simplifies water treatment, but does not bring water chemical composition closer to that of bottled water and does not 
make it more useful for macro components. 

  
Key words: 
Thermodynamic modeling, natural and drinking water, reagents, water treatment, REE, uranium. 
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