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Inledning
Ett problem med saker som består av kalksten (CaCO3) är att de fördärvas om de utsätts för surt regn. Detta sker genom att kalciumkarbonat omvandlas av det sura regnet till kalciumsulfat (CaSO4). Kalciumsulfatet i sin tur kan lösas upp i vatten till sulfatjoner (SO42-) och kalciumjoner (Ca2+), vilket leder till söndervittring av föremålet.

Man kan emellertid fördröja söndervittringen genom att föremålet i fråga sprejas med en fluoridjonlösning. Detta sker genom att fluoridjonerna (F-) reagerar med kalciumjonerna och bildar det svårlösliga ämnet kalciumfluorit (CaF2).

Använda jämviktsreaktioner

[HF] <==> [H+][F-]

[HSO4-] <==> [H+][SO42-]

Använda ekvationer
k(1) = Ksp1 - [Ca2+][SO42-] 





Ksp1 = 7,1e-5 M2
k(2) = Ksp2 - [Ca2+][F-]2 






Ksp2 = 1,46e-10 M3
k(3) = [SO42-] - [Ca2+] - (10e-4 - [F-] - [HF] )/2

k(4) = Ka1 * [HF] - [H+][F-]






Ka1 = 1,2e-2 M

k(5) = [H+] – 10e-pH

k(6) = Ka2 * [HSO4-] – [H+][SO42-]




Ka2 = 3,53e-4 M

Utförande

I MatLab skrevs en funktionsfil innehållande ekvationerna ovan (Bilaga 1). Koncentrationerna vid pH=7 räknades ut med en ”newtonlösare”.

För att nu kunna få kalciumjonkoncentrationen som funktion av pH-värdet, skrivs ännu en funktionsfil (Bilaga 2) som räknar ut pH mellan 4 och 7 i korta intervall. Dessa värden används sedan i den ursprungliga funktionsfilen (Bilaga 1), genom kommandot "global pH". Sedan plottades kalciumjonkoncentrationen som funktion av pH vilket åskådliggörs i graf (Bilaga 3).

Vid pH 7 erhölls dessa koncentrationer:

[Ca2+] 
=  
8.434e-3 M

[SO42-] 
=  
8.418e-3 M

[F-] 

=  
1,316e-4 M

[H+] 

=  
1,000e-7 M

[HF] 

=  
3,727e-8 M

[HSO4-] 
=  
7,015e-8 M

Bilaga 1

function k=f(x)

% x(i) = initialkoncentrationerna

%---------------------

% Ca     ->   x(1)

% SO4    ->   x(2)

% F      ->   x(3)

% H      ->   x(4)

% HF     ->   x(5)

% HSO4   ->   x(6)

%---------------------

ksp1 = 7.1e-5;

ksp2 = 1.46e-10;

Ka1  = 3.53e-4;

Ka2  = 1.2e-2;

global pH

k = zeros(size(x));

%k(i)= ekvationer

k(1) = ksp1 - x(1)*x(2);

k(2) = ksp2 - x(1)*x(3)*x(3);

k(3) = x(2)-x(1)-(10^-4-x(3)-x(5))/2;

k(4) = Ka1*x(5) - x(3)*x(4);

k(5) = x(4) - 10^-pH;

k(6) = Ka2*x(6) - x(4)*x(2);

Bilaga 2

ph=linspace(4,7,100);

for i=1:100

    disp([num2str(i) '% done'])

    pH=ph(i);

    global pH

    x=newton('kalkvattenfunk2',[1 1 1 1 1 1]',10^-8);

    Ca(i)=x(1);

end

Bilaga 3
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