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Santrauka. Dirvozemio uzterStumas sunkiaisiais metalais kelia reikSminga grésme aplinkai ir Zzmoniy sveikatai,
ypac dél metaly toksiskumo bei jy gebéjimo kauptis organizmuose. Sio tyrimo tikslas — nustatyti, kaip dirvo-

Zemio pH ir temperatara veikia kadmio (Cd?"), $vino (Pb?") ir vario (Cu®") chemine specifikacija, mobiluma bei
imobilizacijos potenciala. Didéjant pH laisvyjy sunkiyjy metaly koncentracija mazéja dél kompleksy susidary-
mo ir nusédimo, o temperatiros padidéjimas paspartina cheminiy reakcijy kinetika, keisdamas metaly akty-
vuma. Naudojant VISUAL MINTEQ modeliavima, atlikta simuliacija esant skirtingoms pH (4-8) ir temperattros
(15-40 °C) salygoms. Rezultatai parodé, kad esant Zemesniam pH metaly aktyvumas reikSmingai padidéja,
taciau temperatdros poveikis yra sudétingas — priklausomai nuo metalo, pastebimos tiek teigiamos, tiek nei-
giamos tendencijos. Gauti duomenys suteikia pagrinda tolesniems tyrimams, ypac siekiant optimizuoti uzters-
ty dirvozemiy imobilizacijos strategijas, nors kai kurios stebimos tendencijos neatitinka prielaidy ir reikalauja

papildomos analizés.

Reiksminiai ZodzZiai: cheminé specifikacija, metaly mobilumas, sunkieji metalai, uzterstas dirvozemis, VISUAL MINTEQ.
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1. Jvadas

Dirvozemio tarsa sunkiaisiais metalais neigiamai veikia
gyvy organizmy funkcionavima (Wang et al., 2022). Al-Jbu-
ry ir Al-Kasser (2023) savo darbe rasé, kad pasauliniu mas-
tu dirvozemio uzterStumas sunkiaisiais metalais iSaugo, o
tam jtakos daugiausiai turéjo Zzmoniy antropogeniné veikla.
Zemes akis, pramoninés veiklos ir kasyba yra pagrindiniai
Siy metaly tarSos Saltiniai (Wu et al., 2025). Analizuojant
mokslinés literatdros straipsnius daugiausiai analizuoja-
mi varis, Svinas ir kadmis, kadangi jie dazniausiai randami
antropogeninés veiklos uzterStuose dirvozemiuose (Basita
et al., 2024; Hu et al., 2024; Karmakar et al., 2024; Kim
et al,, 2019; Wu et al,, 2025). Dirvozemio uzterstumas Siais
metalais svyruoja: $vino — nuo 1,5 iki 663 mg kg™, vario -
nuo 3,6 iki 300 mg kg~', kadmio - nuo 1,8 iki 32 mg kg™'
(Khalid et al., 2023).

Dirvozemio uzterstumo ir rizikos vertinimo poziariu
batina suprasti dirvozemyje vykstancius ekologinius pro-
cesus. Tam tikri dirvoZzemio procesai turi jtakos sunkiyjy
metaly cheminei specifikacijai ir jy biogeocheminiam ak-
tyvumui. Khalid su bendraautoriais (2023) teigimu, nepai-
sant daugybés tyrimy ir gausiy duomeny apie dirvozemio
kitus cheminius aspektus, duomeny apie sunkiyjy metaly

chemine specifikacija yra palyginti nedaug. Straipsniuo-
se daZniausiai analizuojamas antropogeninés veiklos uz-
terStas dirvozemis sunkiaisiais metalais nustatant bendra
uzterstumo lygj ir dirvozemio valymo galimybes (Natasha
et al.,, 2022). Dirvozemio fizinés ir cheminés savybés gali
paveikti sunkiuosius metalus. PavyzdZiui, dirvoZzemio
drégmé susijusi su mikroorganizmy augimu ir gebéjimu
imobilizuoti sunkiuosius metalus (Karmakar et al., 2024).
Smélingame dirvozemyje sunkieji metalai grei¢iau migruo-
ja ir gali patekti j gruntinius vandenis (Qu et al., 2019).
Dirvozemio pH ir temperatdra susijusi su sunkiyjy metaly
biologiniu prieinamumu ir mobilumu aplinkoje (Radziems-
ka et al., 2022). Siekiant nustatyti dirvozemio fiziniy ir che-
miniy savybiy rysj su sunkiaisiais metalais galima naudoti
kompiuterines modeliavimo programas. Moksliniy darby
autoriai daZniausiai naudoja VISUAL MINTEQ programa
(Benzoni, 2021; Cuskeet al., 2017; Igbal et al.,, 2017; Kha-
lid et al,, 2023; Kennedy & Zawadi, 2018; Liu et al., 2018;
Shi et al, 2020; Zhang et al., 2018; Zhu et al,, 2024). Si
programa leidzia atsizvelgti j skirtingas sunkiyjy metaly
reakcijas ir sgveikas su dirvozemio komponentais. |vairts
fiziniai ir cheminiai reiskiniai, aprasantys masés perneSimus
gruntuose, yra labai sudétingi ir sunkiai apdorojami (Zhu
et al.,, 2024). Kad Sie reiskiniai baty labiau suprantami, juos
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reikia sumodeliuoti. Todél tampa buatina ne tik kiekybiskai
jvertinti sunkiyjy metaly kiekj, bet ir suprasti jy chemine
specifikacijg bei reakcijas dirvozemyje. Siame tyrime sie-
kiama isanalizuoti, kaip keiciantis dirvoZzemio pH ir tem-
peratdrai kinta kadmio, Svino ir vario koncentracijos bei
aktyvumas. Sio tyrimo problema yra issiaiskinti, kaip batent
Sie parametrai veikia sunkiyjy metaly formy pasiskirstyma
ir kodél pasirinktos konkrecios salygos, lyginant su pra-
diniu hipotezés turiniu. Darbo aktualuma lemia praktinis
poreikis — naudojant gautus duomenis, planuojami tolesni
tyrimai dél dirvozemio uzterStumo sunkiaisiais metalais ir
imobilizacijos procesy.

Darbo hipotezé — didéjant pH, mazéja sunkiyjy metaly
laisvyjy jony koncentracija dél kompleksy susidarymo arba
nusédimo procesy, o temperatdra veikia Siuos procesus
skirtingai, priklausomai nuo konkretaus metalo.

2. VISUAL MINTEQ naudojimas
moksliniuose tyrimuose

Kompiuterinés programos gali sumodeliuoti metalo spe-
cifikacija, todél galima issiaiskinti sunkiojo metalo elges;j ir
likima terpéje. Kai kurie metalo specifikacijy modeliavimo
kompiuteriniy programy pavyzdziai yra WHAM, ECOSAT,
VS2DTI, FITEQL, PHREEQ ir VISUAL MINTEQ (Kennedy &
Zawadi, 2018). Atsizvelgiant j dirvozemio pH pasiskirstyma
VISUAL MINTEQ programiné jranga naudojama sunkiyjy
metaly pokyciams analizuoti atsizvelgiant j dirvozemio pH
(Zhu et al., 2024). Gustafsson sukurtas VISUAL MINTEQ
yra laisvos programinés jrangos cheminés pusiausvyros
modelis, kuris gali bati naudojamas metaly specifikacijai,

1 lentelé. Moksliniuose tyrimuose naudojama VISUAL MINTEQ

tirpumo pusiausvyrai, sorbcijai ir toksikologijai apskaiciuo-
ti metaly vandeniniuose saltiniuose (Khalid et al., 2023).
Tai nemokama programiné jranga, o jg naudojant galima
apsiskaiciuoti sunkiyjy metaly pusiausvyros pasiskirstyma
pagal skirtinga tirpalo chemine sudétj (Shi et al., 2020).
Mokslinéje literattroje, kurioje analizuojama dirvozemio
tarSa sunkiaisias metalais, daZniausiai naudojama VISUAL
MINTEQ programa, todél pateikta 1 lentelé, pagrindzianti
§j teigin.

VISUAL MINTEQ yra placiai naudojama cheminéms
specifikacijoms modeliuoti, nes ji leidzia tiksliai numatyti
metaly reakcijas jvairiose terpése. Jos taikymo galimybés
suteikia greita ir patikima rezultaty analize, kuri yra ypac
vertinga, kai kalbama apie dirvozemio uzterstuma sunkiai-
siais metalais (1 lentelé).

3. Metodika

Siekiant nustatyti kadmio, vario ir Svino chemine specifika-
cija naudota VISUAL MITEQ kompiuteriné programa. Siam
modeliui reikia tam tikry dirvozemio savybiy kaip jvesties
kintamuyjy, kad baty galima nustatyti sunkiyjy metaly spe-
cifikacija. Reikalingos dirvoZzemio charakteristikos: sunkiojo
metalo koncentracija, pH, temperatara (2 lentelé).

Pasirinkta tokia sunkiyjy metaly koncentracija, kad
dirvozemis buty uzterstas vieng karta daugiau uz leisting
Lietuvos norma. Simuliacijos salygos (pH ir temperataros
intervalai) buvo parinktos siekiant atspindéti realias dirvo-
zemio pokyciy tendencijas bei numatyti galima imobiliza-
cijos efektyvuma.

Gautiems duomenims apdoroti naudota Microsoft Excel
2019.

Tirti metalai Tyrimo apraSymas Moksllnlu.d.arbq
autoriai
As*3, Cd*2 Atsizvelgiant j dirvozemio pH buvo naudojama kompiuteriné programa arseno | Zhu et al. (2024)

ir kadmio pokyciams imituoti ir analizuoti dirvozemyje priklausomai nuo pH

Cd+2, CI‘+2, Fe+2, Cu+2,
Mn*2, Ni*2, Zn*2, Pb*2

Ni*2, Cu*? Zn*2, As*3 ir

Tyrime buvo analizuota metaly cheminé specifikacija virSutiniuose ir apatiniuose
dirvoZzemio sluoksniuose naudojant 3ig programa

Cu yra labiausiai oksiduojamas metalas, palyginti su kitais tirtais metalais

Khalid et al. (2023)

Benzoni (2021)

Shi et al. (2020)

Pb*2

Cr+4 Remiantis modelio skaiciavimais, ferihidritas dominavo Cr(VI) jungiantis esant
pH 3,0-7,0. Nustatyta, kad ferihidrito ir reaktyviyjy dirvoZzemio organiniy
medziagy kiekis yra pagrindinis veiksnys, turintis jtakos RO-

Cu+2

taikant daugkartine regresine analize
Cd+2, Pb+2, Cu+2
chemines rusis filtratuose
CU+2, Pb+2, CO+2
ragstiniuose tirpaluose iki pH 6,5
Pb+2
paveiktuose dirvozemiuose
CU+2, Zn+2, pb+2

Dirvozemio savybiy jtaka Cu skaidymui buvo jvertinta jvairiuose dirvozemiuose
Modeliavimo programa leido jvertinti metaly jonus ir sulfatus kaip jprastas
Modelio rezultatai parodé, kad Cu*2, Pb*2 ir Co*2 jonai klesti vandeniniuose

Si programa prognozavo, kad vino koncentracija buvo didesné druskos

Pagrindiniy komponenty analizé parodé, kad svarbiausi veiksniai, léme metaly

Zhang et al. (2018)
Liu et al. (2018)
Kennedy and Zawadi
(2018)

Igbal et al. (2017)

Cuske et al. (2017)

tirpuma eksperimento metu, buvo pH ir dirvozemio tirpaluose esancios
iStirpusios organinés anglies koncentracija
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2 lentelé. Parametrai, naudoti VISUAL MINTEQ programoje

Parametrai
Cu*? 150 mg/I
Pb*2 160 mg/!
Cd+2 3 mg/I
Temperatara +15-+40 °C
pH 4-8

4. Sumodeliuoti duomenys VISUAL MINTEQ

Tyrimo metu iSsiaiskinta, kad visy sunkiyjy metaly koncen-
tracijos pokyciams turi jtakos tiek pH, tiek temperatara.

Aptariant 1 paveikslo gautus duomenis aisku, kad nuo
pH 3 iki pH 6 kadmio koncentracijos duomenys islieka vie-
nodi nepriklausomai nuo temperattros. Nezymus kadmio
koncentracijos pokyciai nustatyti, kai pH 7, o temperattra
35 °C ir daugiau. pH 8 skirtingai veikia kadmio koncentra-
cija priklausomai nuo visy temperatary.

Analizuojant 2 paveikslo gautus duomenis aisku, kad
$vino koncentracija yra didziausia esant pH 4 ir pH 5, ne-
priklausomai nuo temperatiros. Taip pat Pb*2 koncentra-
cija maza esant pH 8 (1,05-1,59 mol/l), kai yra Zema tem-
peratara (15-25 °C).

Aptariant 3 paveikslo gautus duomenis aisku, kad vario
koncentracija yra labai maza (1.43-1.11 mol/l) esant Zemai
temperatarai (15-20 °C). Cu*2 koncentracijos didZiausi po-
kyciai yra esant pH 8, kuo Zemesné temperatara, tuo kon-
centracija didesné, o didéjant temperatirai koncentracija
palaipsniui mazéja (40 °C).

Lyginant 4 paveiksle pateikta kadmio priklausomybe
nuo pH esant 25 °C, 30 °C ir 35 °C aisku, kad Sio metalo
pastovi koncentracija yra iki pH 7. Esant 35 °C temperatarai
nustatyti pokyciai, kai dirvozemio pH 8, tuomet kadmio

1 paveikslas. Kadmio priklausomybé nuo pH ir temperatiry

2 paveikslas. Svino priklausomybé nuo pH ir temperatary

3 paveikslas. Vario priklausomybé nuo pH ir temperattry

4 paveikslas. Kadmio priklausomybé nuo pH skirtingomis temperattromis
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koncentracija i$auga. Esant 30 °C temperatarai Cd*2 akty-
vumas maziausias, kai pH 7.

Modeliavimas parodé, kad, esant zemai temperatdrai
(15-25 °C) ir pH intervale nuo 3 iki 6, kadmio koncentraci-
ja iSlieka pastovi, taciau ties 35 °C koncentracija padidéja.
Tai rodo, kad temperatlros padidéjimas lemia cheminés
reakcijos pokycius, kuriy metu atsiranda daugiau laisvyjy
kadmio jony, ypac esant Sarminéms salygoms (pH 8).

Lyginant 5 paveiksle pateikta vario priklausomybe nuo
pH esant 25 °C, 30 °C ir 35 °C aisku, kad Sio metalo pastovi
koncentracija yra iki pH 5. Esant 25 °C, 30 °C, 35 °C tem-
peratdrai nustatyti pokyciai, kai dirvozemio pH 7, tuomet
vario koncentracija iSauga. Esant 25 °C ir 30 °C tempera-
tarai Cd*2 koncentracija didéja, kai pH 9. MaZiausia vario
koncentracija esant 25 °C ir 30 °C temperatarai, kai pH 8.

5 paveikslas. Vario priklausomybé nuo pH skirtingomis temperatiromis

6 paveikslas. Svino priklausomybe nuo pH skirtingomis temperatromis

4
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Vario atveju modeliavimas atskleidé, kad koncentra-
cijos pokyciai yra mazesni esant Zemesnei temperatarai
(15-20 °C), o didéjant temperatarai (ypac ties 40 °C) — kon-
centracija palaipsniui mazéja. Pastebima, kad esant pH 7 ir
aukstesnei temperatarai vario koncentracija gali Siek tiek
padidéti, tai rodo kompleksinius reakcijy mechanizmus.

6 paveiksle pateikta Svino priklausomybé nuo pH esant
25 °C, 30 °C ir 35 °C temperatarai. Sio metalo pastovi kon-
centracija yra iki pH 6. Esant dirvozemio pH 8 Svino kon-
centracija iSauga. Maziausia Svino koncentracija ir aktyvu-
mas yra esant pH 7 auksciausioje temperataroje.

Svino koncentracija buvo didZiausia esant pH 4-5 ne-
priklausomai nuo temperataros, o kai pH 8 — koncentracija
itin sumazéjo, ypac esant Zemesnéms temperattdroms. Tai
rodo, kad svino aktyvumas stipriai priklauso nuo dirvoze-
mio ragstumo, o Sarminése terpése gali vykti kompleksy
susidarymo procesai, mazinantys jo biologinj prieinamuma.

5. Diskusija

Siekiant nustatyti kadmio, vario ir Svino chemine speci-
fikacija, tyrime naudota kompiuteriné programa VISUAL
MINTEQ. Nustatyta, kad metaly aktyvumas atspindi kon-
centracijos pokycius, bet dél vykstanciy sgveiky buna ma-
Zesnis nei bendra koncentracija. Karmakar su bendrauto-
riais (2024) sutinka su teiginiu, kad aktyvumas koreliuoja
su metaly koncentracija.

Esant Zemai temperatirai, daugiau vario gali bati nu-
séde kaip netirpi fazé (Cu(OH),). Ties 25 °C jvyksta faziy
pusiausvyros pasikeitimas, galimai dalis vario istirpsta kaip
kompleksai. Aukstesnéje temperatiroje (30 °C ir daugiau)
pradeda vyrauti netirpios vario formos, todél Cu*2 koncen-
tracija tirpale mazéja (Zhang et al., 2018).

Esant didesniam pH ir aukstesnei temperatirai, kadmio
aktyvumas didéja, taciau esant 25 °C temperatarai — mazéja.
Mazesnis pH sumazina metaly adsorbcijg prie dirvozemio
mineraliniy ir organiniy daliy, todél daugiau kadmio lieka
istirpusiy formy, kurias lengviau jsisavina augalai. Aukstes-
né temperatdra gali paspartinti cheminiy reakcijy kinetika,
jskaitant adsorbcijg bei desorbcija, o tai dar labiau padidina
kadmio mobiluma dirvozemyje (Karmakar et al., 2024).

Svino aktyvumas didziausias 25 °C temperataroje, kai
pH sieké 8. Esant rlgstinéms terpéms Svino tirpumas ir
judrumas didéja, todél jis tampa labiau mobilus ir lengviau
pasiekiamas augalams. Khalid su bendraautoriais (2023)
teigimu, neutralioje ar Sarminéje terpéje Svinas dazniausiai
blna hidroksidy ar karbonaty formy, tai sumazina jo bio-
loginj prieinamuma.

Shi su bendraautoriais (2020) bei Liu su bendraauto-
riais (2018) teigimu, pH turi jtakos sunkiyjy metaly akty-
vumui. Esant Zemesniam pH, metaly jony aktyvumas isau-
ga dél sumazéjusios adsorbcijos. Tai reiskia, kad didesnis
metaly biologinis prieinamumas gali padidinti toksiskumo
rizikg. Temperatiros didéjimas paspartina cheminiy reak-
cijy kinetika, taciau poveikis néra vienareikSmis — kai ku-
riy metaly atveju matomi tiek aktyvumo padidéjimai, tiek
sumazéjimai. Sios tendencijos gali bati susijusios su faziy

pasikeitimais bei kompleksy formavimusi, todél batina
tolesné analizé, kad baty galima iSsamiau suprasti Siuos
procesus.

Siuo tyrimu nustatyta, kad VISUAL MINTEQ yra tin-
kamas modeliavimui, leidziantis prognozuoti skirtingy
sunkiyjy metaly cheminj elgesj realiomis dirvozemio sa-
lygomis. Svarbu pabrézti, kad pasirinkti tyrimo parametrai
(pH 4-8 ir temperatara 15-40 °C) buvo nustatyti ne tik
siekiant iSanalizuoti esamg situacija, bet ir tam, kad gauti
duomenys galéty bati pritaikyti tolesniems eksperimen-
tams, susijusiems su dirvozemio uzterStumo sunkiaisiais
metalais imobilizacija.

Gauti rezultatai i$ dalies atitiko hipoteze (pvz., didé-
jant pH laisvyjy metaly koncentracija mazéja), taciau kai
kuriuose temperatlros diapazonuose atsirado netikéty
tendencijy, kurios rodo, kad procesai yra sudétingesni ir
reikalauja papildomo tyrimo. Sio darbo rezultatai gali bati
tiesiogiai taikomi praktikoje, planuojant uztersty teritorijy
valyma ir rizikos mazinimo priemones.

6. Isvados

VISUAL MINTEQ modelis yra veiksmingas jrankis, pade-
dantis prognozuoti sunkiyjy metaly chemine specifikacija
skirtingomis dirvoZzemio salygomis.

Tyrimu nustatyta, kad, esant zemam pH (4-6), kadmio,
Svino ir vario aktyvumas yra didziausias, o tai gali didinti
iy metaly toksiskuma aplinkoje. Padidéjus pH nuo 7 iki 8,
sumazéjo vario ir kadmio aktyvumas.

Temperatdros poveikis skyrési tarp tiriamy metaly: ka-
dmio aktyvumas padidéjo esant +35 °C, vario aktyvumas
sumazéjo, o Svino aktyvumas buvo salygotas pH ir tem-
peratiros saveikos.

Tyrimo rezultatai rodo, kad reguliuojant dirvozemio pH
ir atsizvelgiant j temperatira galima valdyti sunkiyjy meta-
ly prieinamuma, o tai yra svarbu planuojant imobilizacijos
procesa.
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DEPENDENCE OF CADMIUM, LEAD, AND COPPER
SPECIATION ON SOIL pH AND TEMPERATURE USING
VISUAL MINTEQ

V. Paliuliené, S. Vasarevicius

Abstract

Soil contamination by heavy metals poses a significant threat to
the environment and human health, primarily due to the toxic-
ity of these metals and their ability to accumulate in organisms.
To determine how soil pH and temperature affect the chemical
speciation, mobility, and immobilization potential of cadmium
(Cd?*"), lead (Pb®"), and copper (Cu®"). The main hypothesis posits
that as pH increases, the concentration of free heavy metals
decreases due to the formation of complexes and precipitation,
whereas an increase in temperature accelerates the kinetics of
chemical reactions, thereby altering metal activity. Using the Visual
MINTEQ modeling tool, simulations were carried out under vari-
ous pH (4-8) and temperature (15-40 °C) conditions. The results
showed that at lower pH, metal activity significantly increases;
however, the influence of temperature is more complex—both
positive and negative trends were observed depending on the
metal. These findings provide a foundation for further research,
particularly for optimizing strategies to immobilize contaminated
soils. Nonetheless, certain observed trends diverged from initial
assumptions and called for additional investigation.

Keywords: chemical speciation, metal mobility, heavy metals,
contaminated soil, Visual MINTEQ.


https://doi.org/10.1016/j.jclepro.2023.140508
https://doi.org/10.1007/s13762-016-1126-9
https://doi.org/10.7324/JABB.2024.157765
https://doi.org/10.1007/s42832-022-0162-2
https://doi.org/10.4236/oalib.1104706
https://doi.org/10.1016/j.envpol.2018.03.022
https://doi.org/10.1007/s10653-021-00818-0
https://doi.org/10.1016/j.chemosphere.2022.136332
https://doi.org/10.1039/C9EM00477G
https://doi.org/10.1007/s11368-018-1962-y
https://doi.org/10.1016/j.eti.2023.103483
https://doi.org/10.1016/j.jes.2023.11.010
https://doi.org/10.1021/acs.est.9b00856

