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Резюме. Аерозолните частици от морска сол са силно хигроскопични и поемайки вода 
от атмосферата формират водни капки. „Втечняването“ е процес, при който 
разтворимо твърдо вещество сорбира водни пари от въздуха и формира много  
стабилни наситени разтвори на повърхността на частицата. Този процес 
значително променя реакционната и радиационна способност на атмосферните 
аерозоли и е от значение за климатичните промени, разпада на озоновия слой, и 
ефективността на образуването на облачните кондензационни ядра, и се изучава в 
различни дялове на науката, като аерозолната химия на морския граничен слой, 
облако-образуването в крайбрежните райони, хетерогенната химия на 
неорганичните соли, корозията на металите в реални природни атмосферни 
условия. Фокусът на това изследване е върху разработването на термодинамичен 
модел, основан на подхода на Питцер за стабилно (лабораторно) и метастабилно 
(природно) равновесие в разширената морска система система и построяването на 
теоретична диаграма на „слънчево изпарение“. Моделът е приложен за точно 
термодинамично описание на силно неидеалната аерозолна система и прецизна 
оценка на твърдо-течната фазова промяна на аерозоли на морска сол като функция 
на температурата (от 0оС до 75 оС) и рН в атмосферни условия. 

Ключови думи: химична термодинамика; химично и геохимично компютърно 
моделиране; подход на Питцер; твърдо-течно фазово стабилно и мета-стабилно 
равновесие; аерозолна атмосферна химия; атмосферно замърсяване; глобално 
затопляне и климатични промени; разрушаване на озоновия слой; 

1. Актуалност и значимост на научната проблематика 

Компютърни термодинамични модели, които предвиждат поведението на 
разтворите и равновесието твърдо-течно-газ с голяма точност, близка до 
експерименталната имат широко приложение. Те могат да симулират 
комплексните изменения протичащи в природата и също така точно да дублират 
условията на протичане на тези процеси. Провеждането на подобно 
лабораторно изследване е много труден и скъп процес. Ето защо, подобни 
модели биха могли да бъдат мощно предвиждащо и интерпретиращо средство 
при  изучаването на геохимията на природните води и минералните депозити, 
при решаването на екологични проблеми и при оптимизирането на 
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индустриални процеси. Разработването на точни и надеждни модели за 
природни системи, отчитайки тяхната комплексност и динамика, е труден и 
предизвикателен процес, изискващ сериозни познания в много области на 
природознанието (химията, физиката, и физикохимията, химичното равновесие, 
и термодинамиката) и компютърните науки, и значителен опит. 

Екологичното равновесие на много природни системи е нарушено в 
слединдустриалния период. За разрешаването на екологични проблеми, 
касаещи атмосферните процеси и количеството и качеството на природните 
води, усилията на научните колективи са фокусирани върху разработването на 
фрагментарни модели, работещи с ограничен брой моделни параметри. Като 
резултат, в тези изследвания природните системи не се разглеждат в тяхната 
комплексност и динамика и често моделните предвиждания са в пълно 
несъответствие с лабораторните експерименти и полевите измервания. 
Природните системи са отворени системи намиращи се постянно в динамично 
състояние, и техните най-важни характеристики са комплексност, 
чувствителност и подвижност. Поради това, параметризацията на всеобхватен 
модел за природна система изисква използването в единен комплекс на всички 
достъпни експериментални лабораторни и полеви данни от всякакъв тип. Този 
тип модели трябва да отчитат всички възможни течни и твърди компоненти и 
равновесни реакции и тяхната динамика, т.е. вариране с температурата, 
налягането, pH, състав на разтворите, и стехиометрията на твърдите фази. 

Подхода на специфично взаимодействие за описване свойствата на 
електролитни разтвори, въведен от Кенет Питцер (Pitzer 1973, 1991) е едно 
изключително научно откритие във физикохимията, което значително ускори 
конструирането на точни термодинамични модели. Базисните уравнения на 
Питцер са описани и широко дискутирани в литературата (Pitzer 1973, 1991; 
Harvie et al., 1984; Christov and Moller, 2004a, 2004b). Малкият брой моделни 
параметри, отчитащи йонните взаимодействия дори и във високо-
концентрирани многокомпоненти разтвори и сравнително несложните 
фундаментални уравнения, позволяващи стравнително лесно 
компютъризиране допринасят за това подхода на Питцер да стане най-широко 
използваният във термодинамичните изследвания и в научната литература. 
Поради това, че в модела описването на течната фаза се базира на свободната 
енергия на разтвора, всички фундаментални уравненния за активностните 
свойства са съвместими. Това позволява различен тип данни (активност на 
водата, осмотични коефициенти, Е.Д.С., данни по разтворимостта и др.) да 
бъдат използвани при определянето на моделните параметри и изчислението 
на други термодинамични функции (Christov, 2000-2012b; Christov and Moller 
2004ab; Christov et al., 2007). Параметeризирането на моделите интегрира 
всички достъпни експериментални данни в единична функционална форма, 
която може да бъде екстраполирана за симулирането поведението на широк 
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спектър от природни и индустрални комплексни системи при необходимите за 
изследването условия. Валидирането на съответния модел включва сравнение 
между моделните предвиждания и такива данни, които не са използвани при 
подбора на моделните параметри. 

2. Цел и задачи 

Обобщените в това изследване резултати са част от един мащабен проект, 
и конкретно се концентрират въху създаването на всеобхватни и точни pH-
концентрация-температура (XT) вариращи, добре валидирани и 
термодинамично-обосновани модели за стабилно и мета-стабилно фазово 
равновесие в природни и индустриални системи със особена важност за 
екологията и индустрията. Основната задача на това изследване е 
парaметризиране, валидиране и приложение на комплексен модел за  
разширената многокомпонентна морска система H+-Na+-K+-Mg2+-Ca2+-Cl--Br--I--
OH--HSO4--SO42--H2O. Моделите са разработени на базата на подхода на Питцер 
за междуйонно взаимодействие (Pitzer, 1973, 1991), като са използвани всички 
налични експериментални данни за целия концентрационен интервал на 
съществуване на разтворите. Моделите са конструирани и с прилагането на 
различни подходи за параметризиране с цел достигането на максимална 
точност и отлично съответствие с достъпните експериментални данни (Christov 
2000, 2001, 2002ab, 2005, 2012b). Новоразработените модели разглеждат 
кристализацията на твърди фази от наситените бинерни и тройни разтвори, т.е. 
твърдо-течното равновесие. По този начин те значително разширяват 
максималната концентрация на приложимост на моделите, спрямо тези 
докладвани в литературата. Окомплектованата термодинамична база от данни 
(ТДБД) за разширената морска система позволява коректно описание както на 
стабилното фазово равновесие на морските минерали, определено при 
лабораторни условия, така и на метастабилното природно равновесие в 
морската система. Ето защо, крайният модел значително разширява и 
задълбочава фундаменталните познания за изключително важни за световната 
наука и природознание екологични проблеми свързани с функционирането на 
атмосферната геохимична природна система. Разработеният компютърен 
модел за морската система ни позволи да направим по точна оценка на 
втечняващото поведение на морските аеозоли в атмосферата, и респективно  
тяхното влияние върху радиационните атмосферни характеристики, глобалното 
затопляне и  климатичните промени, спонтанните валежи и облако-образуване. 
Дадена е и по-точна оценка за механизма на формиране на изключително 
опасните за озоновия слой халогенни радикали (Cl-,Br-, и I-) от повърхността на 
циклиращите в атмосферата морски тип аерозоли. Тази база от данни ще 
позволи да бъде направена и оценка на ролята на човешката активност върху 
нарушаване на природното равновесие в атмосферата, хидросферата и 
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литосферата. Това например включва замърсяването на въздуха и 
последващото 1) разрушаване на озоновия слой в атмосферата, 2) спонтанната 
ацидификация на водните ресурси на земята, 3) повишената токсичност на 
почвата. Получената ТД база от данни може също да бъде приложена и в много 
отрасли на индустрията, като оптимизиране на технологията на производство 
на минерални морски ресурси (Литий, Рубидий, Цезий, Бромиди), 
оптимизирането на т.нар. дрилинг (drilling) процес при разработването на нови 
източници на геотермална енергия, нефт, и газ; разработването, третирането и 
оползотворяването на геотермални изворни води в България с цел 
производството на ценни за човешкото здраве минерални добавки (като Mg-Ca-
Sr-минерали от минералния извор в с. Мараш, обл. Шумен); оценка и 
оптимизиране на стратегиите за третиране и геохимично съхранение на 
ядрените отпадъци и въглероден диоксид, и много други. 

3. Въведение в проблемите на атмосферната химия 

Водните пари в тропосферата (приземния атмосферен слой) са основен 
фактор за парниковия ефект и респективно играят основна роля за глобалното 
затопляне на планетата, както и за редица други атмосферни процеси. Общото 
название „парникови газове“ се отнася до всички газове, които абсорбират 
отразеното от земната повърхност инфрачервено лъчение и като краен ефект, 
под чието влияние се затопля повърхността на Земята и на по-ниския 
тропосферен слой от атмосферата. Водната пара и продуктите от нейната 
кондензация във въздуха не само в голяма степен определят климата на Земята 
(вкл. формирането на облаците и валежите), но и участват в енергийния обмен. 
Ето защо водата в атмосферата до голяма степен формира топлинния режим 
на земната повърхност и на атмосферата. Количеството и фазовото състояние 
на водата и на аерозолните течни частици на водна основа в атмосферата са 
главния фактор в парниковия ефект. Един пример като илюстрация на този 
факт: при отсъствие на водната пара в атмосферата температурата на земната 
повърхност би била със ≈ 20оС по-ниска. На следващата таблица са дадени в 
проценти влиянието (или приносите) на основните парникови газове в 
атмосферата върху цялостния парников ефект (Christov, 2012b). 

 

ГАЗ ФОРМУЛА ПРИНОС В ПРОЦЕНТИ 

водни пари H2O 36– 72% 

въглероден диоксид CO2 9– 26% 

озон O3 3 – 7% 

метан CH4 4 – 9% 

диазотен оксид N2O ≈2% 

 

http://bg.wikipedia.org/wiki/%D0%92%D0%BE%D0%B4%D0%B0
http://bg.wikipedia.org/wiki/%D0%92%D1%8A%D0%B3%D0%BB%D0%B5%D1%80%D0%BE%D0%B4%D0%B5%D0%BD_%D0%B4%D0%B8%D0%BE%D0%BA%D1%81%D0%B8%D0%B4
http://bg.wikipedia.org/wiki/%D0%9E%D0%B7%D0%BE%D0%BD
http://bg.wikipedia.org/wiki/%D0%9C%D0%B5%D1%82%D0%B0%D0%BD
http://bg.wikipedia.org/wiki/%D0%94%D0%B8%D0%B0%D0%B7%D0%BE%D1%82%D0%B5%D0%BD_%D0%BE%D0%BA%D1%81%D0%B8%D0%B4
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Широкият диапазон на вариране на ефекта на всеки един от тези газове се 
дължи на флуктуaцията в концентрациите на парниковите газове в приземната 
атмосфера на различни региони от земната повърхност. Нагряването на 
земната повърхност предизвиква отделяне от нея на водни пари или изпарения. 
Основният източник на водна пара в атмосферата е световният океан, заемащ  
≈70% от земната повърхност. Увеличаването на температурата води до по-
висока интензивност на водния цикъл и респективно до повече водни пари в 
атмосферата вследствие на засиленото изпарение. От своя страна, това би 
довело до засилен парников ефект и до затваряне на цикъла. Все още в 
литературата липсват описания на модели, които да предвидят ефекта на 
антропогенните фактори върху евентуалното увеличаване на концентрацията 
на водни пари в тропосферата, което би довело до увеличаване на 
температурата на земната повърхност и ниските слоеве от атмосферата. 

Атмосферни аерозоли са неделима съставна част на атмосферата. Това 
са частици с много малки размери, отделили се от земната повърхност и се 
състоят изцяло или в някаква част от твърда фаза. Световният океан е 
основният източник на природни аерозоли. Обменът на твърда фаза между 
повърхността на океана и въздуха над него спомага за глобалните цикли на 
въглерода, азота и сярата в природата. Морската вода и разтворената в нея 
морска сол се трансферират в атмосферата, образувайки въздушни мехури на 
морската повърхност. Водата от получения на водна основа разтвор се 
изпарява и се получава твърда аерозолна частица съдържаща в обема си 
компонентите на морската сол. Морските солеви частици са най-
разпостранените в атмосферата аерозоли, в смисъл на количеството 
циклиращо в атмосферата за една цяла година. Физичното състояние и 
размерът на атмосферните частици са функция на относителната влажност 
(Relative Humidity: RH). Морските солеви аерозоли са силно хигроскопични и 
търпят изменения като функция на относителната влажност. Oвлажняването е 
процес, при който разтворими твърди вещества адсорбират вода от въздуха, но 
при това аерозолната твърда частица не преминава от едно фазово състояние 
в друго, т.е. остават твърди. Втечняването (Deliquescence) на единична 
неорганична сол или на смес от соли е процес, при който адсорбцията на вода 
от въздуха води до образуването на изключително стабилни наситени водни 
разтвори.на повърхността на частиците. Като резултат, втечняването на 
единична неорганична сол е процес на спонтанно фазово изменение от твърда 
в течна фаза. Този фазов преход значително повишава реактивността на 
атмосферните морски частици, техните радиационни свойства и тяхната 
ефективност при формирането на облаците в атмосферата. Ето защо този 
термодинамичен процес пряко влияе върху глобалните климатични изменения 
на земята, както и на процесите на разрушаването на озоновия слой в 
атмосферата. Определянето на точката и механизма на втечняване на 
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минералните комплекси също е от много голям интерес в много други области 
на знанието (хетерогенната химия на неорганичните соли, корозията на 
металите) и е от значение при определянето на програмите и стратегиите за 
геохимичното съхранение на ядрени отпадъци. 

От термодинамична гледна точка ”втечняването” на твърдите аерозолни 
частици става възможно, когато RH в газовата среда е равна или е над 
втечняващата относителната влажност (deliquescence relative humidity, DRH) на 
солта или на смес от соли  (mutual deliquescence relative humidity, MDRH). В 
рамките на равновесен модел сол-разтвор, относителната влажност е отнесена 
към активността на водата, aw както следва (Christov, 2009a,b, 2012a; Park et al., 
2009): 

 aw = Pw/ Pow = DRH/100, (1) 
 
където Pw и Pow са съответно наляганията на парата на наситения разтвор и на 
чистата вода за дадена температура. Като резултат и DRH, и MDRH на 
наситените водни разтвори на солите зависят от температурата, от 
стехиометрията на солта, и от състава на равновесния разтвор. 

Поради голямата сложност на експериментите DRH/MDRH данните за соли 
и най-вече за смеси от соли в тройни и многокомпонентни природен тип системи 
са много оскъдни. Поради тази причина са предложени и разработени различни 
по точност термодинамични (ТД) равновесни модели, като например SCAPE и 
SCAPE2, UHAERO (Ammundson et al., 2006). Тези модели имат за цел да опишат 
втечняващото „поведение” на неорганичните аерозоли във фазовото 
равновесие между газообразно/течно/ и твърдо състояние. Всички тези ТД 
модели са фокусирани върху оценка на DRH и/или на MDRH на тропосферни 
водни аерозолни системи и следователно включват амониеви или нитратни 
частици в комбинация с някои от доминиращите йони в морската вода и някои 
морски тип минерали. За да се пресметне коефициента на активност на 
частиците при формирането на наситените повърхностни разтвори, тези 
модели се базират на формализма на Питцер за междуйонно взаимодействие 
в неговата стадартна молалност – базирана версия (Pitzer, 1973, 1991), или във 
мол-фракционната му форма (Clegg et al., 1998). Все пак в литературата липсва 
обобщен термодинамичен модел, който би описал прецизно равновесието на 
морски тип твърди соли при формирането на течни наситени или супернаситени 
разтвори, респективно „deliquescence” (втечняващото) поведение на твърдите 
морски частици като функция на температурата, на стехиометрията на солите 
и на състава на разтвора. 

4. Получени резултати и дискусия 

На следващите фигури (Фиг. 1) са сравнени предвижданията на 
равновесния модел (линии) и експерименталните данни (символи) за 
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стабилните и метастабилните (слънчева диаграмма) състояния и на 
феномените на суперпресищане в системата от морски тип  Na-K-Mg-Cl-SO4-
H2O. Данните за разтворимостите във всички тройни и многокомпонентни 
системи на Фигури (1, 4 и 6)  са от Zdanovskii et al. (2003) (символи). 
Разработените модели са приложени за определяне на относителната 
влажност на втечнявне (DRH) в равновесните бинерни, тройни и 
многокомпонентни морски – тип  разтвори, и построяване на диаграмите на 
втечняване (DRH diagrams) за бинерни и за тройни системи от особен интерес 
за този проект  (Фиг. 2, 3, 4,5 и 6). 
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Фиг. 1. Стабилни и метастабилни (слънчева диаграмма) състояния и на феномените на 

суперпресищане в системата от морски тип  Na-K-Mg- Cl-SO4-H2O. Фигури в лявата част: 
Стабилно равновесие; Фигури в дясната част: Метастабилно равновесие 

 

 
Фиг. 2. Диаграми на втечняване за смесени подсистеми в системата Na-K-Mg-Cl-

SO4-H2O (Christov, 2012b) 
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Фиг. 3. Изменение на концентрацията на Na, K, Cl йоните при изпарение на морска 
вода и при втечняване на морска сол 

   

Фиг. 4. Фазово равновесие и диаграми на втечняване за подсистемата Mg-Ca-Cl-H2O 
(0-110oC) (Christov, 2009a,2012b) 
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Фиг. 5. Относителна влажност (MDRH) на втечняване на морската сол 
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Фиг. 6. Фазово равновесие и диаграми на втечняване за системата H-Na-K-Mg-Ca-Cl-
Br-I-H2O (0-110oC) (Christov, 2009b,2012c,d,unpub.) 

Построените диаграми на втечняване за бинерните и смесени подсистеми в 
системата H-Na-K-Mg-Ca-Cl-Br-I-SO4-H2O) и изчислените втечняващи 
относителни влажности (MDRH) на минералните комлекси, кристализиращи при 
слънчево изпарение на морската вода ни позволиха да направим редица важни 
изводи относно: 1) втечняващото поведение и от твърдо към течно - фазовия 
преход на морските аерозоли в реални природни атмосферни условия, и 2) 
обем-повърхност сегрегацията на йоните при точно предвидения фазовия 
преход (Christov, 2012a,bc,d). Всички предвиждания направени на базата на 
термодинамични моделни пресмятания са напълно подтвърдени от 
експерименталните резултати, получени от Рентгеновата Фотоелектронна 
Спектроскопия (РФС). Целта на тези експерименти бе определянето на 
разпределението на йоните в обема и на повърхността на твърдата морски тип 
фаза, получена при слънчево изпарение на морска вода (Относителна 
влажност (RH) 45-55%) и в суха атмосфера (Относителна влажност (RH) 3-5 %) 
(Kolev et al., 2013a,b). Най-общо резултатите от проведените моделни и 
спектроскопски изследвания могат да бъдат обобщени както следва: 

− Съгласно предвижданията на Модел A (Solar evaporation diagram model) 
последователността на кристализация на минералните комплекси при слънчево 
изпарение на морска вода се определя единствено от стойностите на 
активността на водата в равновесните разтвори, като последни кристализират 
комплексите от минерали в равновесие с разтвори с най ниска стойност на 
активността на водата. При стандартна температура и стойности на 
относителната влажност 32-50%, това са комплексите съдържащи магнезиево-
хлоридни минерали, а именно карналит (KCl.MgCl.6H2O) и бишофит 
(MgCl.6H2O). Тези предвиждания са в много добросъответствие със 
предложената експериментална диаграма на слънчево изпарение на морска 
вода (Valyashko, 1972). Модела предвижда, че повърхностите на кристалните 
проби от морска сол, получени при слънчево изпарение на морска вода в 

20

22,5

25

27,5

30

32,5

35

0 25 50 75

M
D

R
H

 o
f 

s
e

a
 s

a
lt

/ 
%

T, oC 

MDRH(sea salt) 

m(HCl) = 0.5 mol.kg-1

m(HCl) = 0.1mol.kg-1

m(HCl) = 1.5 mol.kg-1



48 XIII Национална конференция „Образованието и изследванията в информационното общество” 2020 

 

отворена система (RH≥34.4 %) ще бъдат силно обогатени на магнезиеви (Mg2+) 
и хлоридни (Cl-) йони спрямо тяхната концентрация в обема на пробата (Фиг.2). 
Обратно, концентрацията на натриеви и калиеви йони на повърхността 
драстично намалява. Тези заключения са подтвърдени от резултатите от 
проведените спектроскопски (XPS) изследвания. На повърхността е измерена 6 
пъти по –ниска концентрация на Na- йоните от тази на Mg-йоните, докато в 
морската вода съотношението е: Na:Mg = 10 (Kolev et al., 2013b) (Фиг. 3). 

− Повърхностната, а не обемната концентрация на йоните на твърдите 
морски тип аерозолни частици е определяща за тяхното взаимодействие с 
атмосферните компоненти и определя тяхната относителна влажност на 
втечняване (Deliquescence) и реактивоспособност. Този извод е в отлично 
съответствие с резултатите от проведените съвместни химико-кинетични 
изследвания (взаимодейстжие на морската сол със хидроксили от влажна 
атмосфера) в UCSD (University of California, San Diego) групата по Атмосферна 
Химия на Нобеловия Лауреат проф. Марио Молина (Park, Christov et al., 2009). 
Според разработения Модел A, при стандартна температура овлажняващото 
поведение на морския тип аерозоли в атмосферата се определя в най-голяма 
степен от формирането на повърхността на морския аерозол на наситен 
разтвор в равновесие със минералните комплекси: (а) NaCl+ KCl.MgCl2.6H2O+ 
MgSO4.H2O +MgCl2.6H2O (DRH=34.04 %) и (б) NaCl+KCl.MgCl2.6H2O+ 
MgSO4.6H2O+MgCl2.6H2O (DRH=33.8 %); 

− Разработен е и добре валидиран Т-вариращ модел (от 0о до 250оС) H+-
Na+-K+-Mg2+-Ca2+-Cl--Br—I-OH--HSO4--SO42--H2O (Mодел Б; (Christow and Moller, 
2004a,2004b; Christov, 2009a,b, 2011ab, 2012abcd), който точно предвижда 
активността на разтворител/разтворимо и твъдо– течното стабилно и 
метастабилно равновесие в „разширената” морска система, като функция на pH 
и до максималните концентрации на разтворите, и със отчитане на феномените 
на суперпресищане. Този модел ни позволи коректно да определим: ефекта на 
(1) температурата, (2) Бром-Хлор заместването, и (3) ацидификацията на 
атмосферата върху твъдо– течното метастабилно равновесие на морските 
аерозоли в атмосферата, и респ. върху втечняващото поведение на морскта 
сол. 

− Прогнозирано е, че повърхността на морски тип кристал, получен при 
слънчево изпарение на морска вода при относителна влажност на въздуха по 
ниска от 34%  ще бъде силно обогатена не само на Mg2+ и Cl-, но също и на 
бромидни (Christov, 2007, 2012a) (Фиг. 6) и калциеви (Christov, 2009a) (Фиг. 4) 
йони, в сравнение с тяхната обемна концентрация. Моделните предвиждания 
са потвърдени от проведените спектрскопски (XPS) изследвания върху 
сегрегацията на йоните в процеса на кристализация на морска сол при природно 
слънчево изпарение и ниски RH стойности на средата (Kolev et al., 2013a). Това 
натрупване на Ca и Br йоните би следвало да доведе до намаляването на DRH 
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на морската сол от 34% до ≈32 %,  т.е. модела предвижда че дори в една 
относително суха атмосфера (RH=32%) твърдия морски аерозол претърпява 
спонтанен фазов преход и преминава в стабилно течно фазово състояние. 
Според определенията на Модел (Б) намаляването на температурата от 25оС 
до 0оС не би следвало да променя особено овлажняващото поведение на 
морската сол (Фиг. 5). Увеличаването на температурата над стандартната (от 
25оС до 75оС) (Фиг. 5), както и ацидификацията на атмосферата (Фиг.6) би 
следвало да намаляват DRH на солта (Christov, 2009a, b). 
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Abstract: Sea salts aerosols are highly hygroscopic and exhibit changes as a function of 
relative humidity. Solid sea salt particles take up water in the atmosphere and form aqueous 
droplets. Deliquescence is a process in which a soluble solid substance sorbs water vapor from 
the air to form a very stable saturated aqueous solution on the particle’s surface. The uptake 
of water by hygroscopic constituents of airborne particles significantly alters particle reactivity, 
radiative properties, and cloud-droplet nucleation efficiency. This process is of interest in many 
areas, such as chemistry of sea-salt aerosols in the marine boundary layer and clouds 
formation in coastal areas, heterogeneous chemistry of inorganic salts, corrosion of metals in 
atmosphere. The main purpose of this study is to develop a Pitzer approach based 
thermodynamic model for stable (laboratory) and metastable (natural) equilibrium in extended 
brine system and to build theoretically “solar evaporation diagram”. We apply the resulting 
model for accurate thermodynamic description of highly non-ideal atmospheric aerosol system, 
and an accurate estimation of solid-liquid phase change of sea type aerosols as function of 
temperature (from 0оС to 75оС) and рН at wet natural conditions. 

Keywords: Chemical Thermodynamics, Pitzer approach, Computer Chemical and 
Geochemical modeling, Stable and metastable solid-liquid-gas equilibria, Extended brine 
system model, Deliquescence of aerosols, Air pollution, Climate change, Ozone layer depletion 

  


