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ВСТУП
Актуальність теми. На початку ХХІ сторіччя водні ресурси набувають вирішального значення в економічній безпеці країн. Вони забезпечують всі сфери функціонування суспільства, виступають як важливий природний ресурс, що визначає можливості подальшого економічного та соціально-екологічного розвитку країни [378]. 
Якісна питна вода – неодмінна умова підвищення рівня життя населення України [103, 148, 179, 258, 454]. Більше 70% населених пунктів в Україні забезпечуються водою з поверхневих джерел. Сполучення ефективного виробництва й збереження навколишнього середовища, у тому числі й водних екосистем – одне з найважливіших положень концепції сталого розвитку, виконання якої дозволить разом із розвитком людського суспільства зберегти середовище його існування, у тому числі й поверхневі води [462]. 
Незважаючи на зменшення рівня техногенного навантаження на водні екосистеми, що спостерігалося протягом останніх 15 років у зв’язку із  спадом виробництва, якість води в останніх до цього часу не набула безпечного для життя людини стану. 
Наукова спільнота стоїть перед викликом розробки прогнозу якості води для забезпечення нормального водокористування  в умовах значних економічних та кліматичних змін [178, 357, 403, 467, 479]. Однак, до цього часу практично не вирішено одну з найважливіших фундаментальних проблем гідрохімії, а саме проблему формування хімічного складу і якості поверхневих вод і створення загальної теорії, що погоджує в єдину струнку систему закономірності формування поверхневих вод з урахуванням природних і антропогенних факторів [197]. До теперішнього часу існує розрізнена кількісна оцінка численних фізичних, хімічних, фізико-хімічних, гідрофізичних, гідробіологічних процесів, що відбуваються у системі «атмосферні опади - ґрунтовий комплекс», «вода - завислі речовини - донні відклади»,  «вода - біота». Значна кількість наукових публікацій здебільшого лише констатує вірогідність тих або інших процесів у різних середовищах водних екосистем, здебільшого без урахування кількісних даних лабораторних досліджень, або результатів термодинамічних розрахунків. 
Дотепер практично не враховується той факт, що поля концентрацій хімічних інгредієнтів у відкритих водних потоках мають нестійкий характер і під впливом різноманітних факторів постійно змінюються в просторі й часі.
У практиці гідрохімічних досліджень практично не використовується  теорія та методи точних наук, перш за все   - хімічної термодинаміки для інтерпретації та прогнозу гідрохімічних процесів. На наш погляд, на сучасному етапі розвитку гідрохімії замість емпіричного якісного підходу при аналізі гідрохімічних процесів необхідно впроваджувати та використовувати нові засоби та методи, яки дозволяють кількісно оцінювати та прогнозувати перебіг процесів формування хімічного складу вод на основі методів точних фундаментальних наук. Основою для таких кількісних рішень є важливе методологічне положення про характер зв’язку фізичних, хімічних, гідробіологічних процесів при формуванні хімічного складу поверхневих вод. Воно формулюється наступним чином: у гідрохімії всі процеси визначаються кількісними законами точних фундаментальних наук (фізики, хімії, біології), а зовнішнє природне середовище (фізико-географічні, ґрунтово-кліматичні, геоморфологічні умови визначають граничні умови перебігу цих процесів).
Тому для створення теоретичної бази формування складу поверхневих вод і одержання достатньої кількості вихідних параметрів для  прогнозування якості водного середовища необхідні роботи як на рівні дослідження  різноспрямованих процесів, що відбуваються у різних компонентах водних екосистем, так і кількісній оцінці ролі природних і антропогенних факторів у надходженні й перерозподілі  хімічних речовин і елементів між окремими середовищами водних екосистем [194, 296, 305, 479]. 
У контексті загальних вищезазначених  завдань необхідно зосередити зусилля на проведенні досліджень  конкретних невирішених питаннях сучасної гідрохімії, без розв’язання яких неможливо одержання нових знань у цій області дослідження.
	Отже, дана робота присвячена розробці нових підходів, технологій і методологій в області теоретичної, експериментальної й прикладної гідрохімії з урахуванням  вже існуючих досягнень.
Зв’язок роботи з науковими програмами. Дослідження за проблемою дисертації були виконані згідно з планами науково-дослідних та дослідно-конструкторських робіт Українського науково-дослідного гідрометеорологічного інституту (УкрНДГМІ) під науковим керівництвом і за одночасної участі автора як безпосереднього виконавця держбюджетних науково-дослідних робіт, які входили до складу бюджетних програм: “Наукове забезпечення гідрометеорологічної діяльності” (1994-2002), “Прикладні наукові та науково-технічні розробки з пріоритетних напрямів у сфері гідрометеорологіі” (2003-2006),   “Прикладні наукові та науково-технічні розробки, виконання робіт за державними цільовими програмами і державними замовленнями у сфері гідрометеорології, фінансова підтримка підготовки наукових кадрів” (2007 р.). Комплексна програми ”Мінеральні ресурси України” (2003-2007рр.); Національної програми з екологічного оздоровлення р.Дніпро та поліпшення якості питної води (1996-2000рр.), Комплексу Державних науково - технічних програм: "Екологічна безпека України” (1997-1998рр.); "Створення технічних та системних засобів моніторингу навколишнього природного середовища” (1997-1998рр); державного замовлення з пріоритетного напрямку розвитку науки і техніки України – “Охорона навколишнього природного середовища” (1998-1999рр.), Програми з фонду фундаментальних досліджень Міністерства освіти і науки України (2001-2006рр.); Міжнародної програми українсько-канадського співробітництва  “Розвиток управління навколишнім середовищем в Україні (район басейну р.Дніпро) з Канадським Центром досліджень міжнародного розвитку (IDRC) (1994- 2000рр.), Міжнародної програми Глобального екологічного фонду (GEF) “Екологічне оздоровлення міжнародного басейну Дніпра” (2000-2003рр.).
Мета і задачі дослідження.  Метою роботи є теоретичне обгрунтування, розробка, апробація та реалізація системних  гідрохімічних досліджень для оцінки чинників та процесів формування хімічного складу поверхневих вод України з різними масштабами просторового та часового використання гідрохімічної інформації та кінцевим експериментальним підтвердженням отриманих результатів.
	У процесі виконання роботи вирішувались наступні завдання:
- обгрунтування та формулювання на концептуальному рівні використання теоретичних і методологічних засад системних гідрохімічних досліджень, що базуються на знаннях та параметризації фундаментальних процесів, які визначають закономірності поведінки речовин у такій складній багатокомпонентній системі як поверхневі води; 
- вибір та проведення багаторічних експедиційних  базисних досліджень на різних водних об’єктах України для експериментального підтвердження теоретичних припущень та модельних розрахунків;
- обгрунтування і реалізація теоретичних та методологічних засад експериментальної гідрохімії для оцінки стану і прогнозування якості поверхневих вод;
- розробка, апробація і впровадження у практику гідрохімічних досліджень сучасних комп’ютерних систем для зберігання, обробки практично необмежених об’ємів гідрохімічної інформації з різними граничними умовами просторового (створ, ділянка річки, річка, водосховище, річковий басейн, поверхневі води України у цілому) та часового (місяць, сезон, рік, багаторіччя) розрішення;
- розробка, апробація і застосування методів термодинамічного моделювання хімічних рівноваг у природних водах для оцінки їх стану та прогнозування якості;
- розробка, апробація і впровадження у практику гідрохімічних досліджень широкого спектру новітніх методів та технологій залежно від рівня вирішення завдань та об’єктів досліджень;
- узагальнення умов формування хімічного складу та якості поверхневих вод України під впливом природних і техногенних факторів;
- кількісна оцінка сучасного стану і тенденції зміни складу та якості поверхневих вод України за останні 15 років;
- теоретичне обгрунтування і експериментальна оцінка процесів самоочищення водного середовища та побудова на її основі концепції відновлення якості водних об’єктів.
Об’єкт і предмет дослідження. Об’єкт дослідження – поверхневі води України з виділенням та деталізацією їх від рівня головних річкових басейнів (басейни Дніпра, Дністра, Дунаю, Південного Бугу, Сіверського Донця, Західного Бугу,  річок Приазов’я та Криму), до окремих суббасейнів та річок, що входять до зазначених басейнів, водосховища дніпровського каскаду, р.Дунай, від  м.Відень (Австрія) до м.Ізмаїл, (Україна), Дніпровсько-Бузький лиман, та водоймище- охолоджувач Запорізької атомної електростанції.
 Предмет досліджень – розробка методології системних досліджень умов формування складу і якості поверхневих вод України під впливом природних та антропогенних факторів,  експериментальна оцінка  стану та моделювання фізичних, хімічних, фізико-хімічних і біологічних умов та процесів трансформації, розподілу й  акумуляції хімічних елементів, речовин і їх сполук між різними компонентами водних екосистем з метою прогнозування  якості води. 
Методи дослідження. Розроблена у роботі методологія системних гідрохімічних досліджень базується на синтезі і використанні у роботі оригінальних методів експериментальної гідрохімії, комп’ютерних інформаційно-аналітичних і   розрахунково-прогностичних методів автора та розвитку концептуальних географо-гідрохімічних та гідроекологічних підходів В.І. Пелешенка [360-367], Л.М. Горєва [81-84], Д.В. Закревського [135-139], В.К. Хільчевського [490-495], М.І. Ромася [71, 407, 408], О.І. Денисової [95-97, 70, 72], В.М. Тімченка [248, 463], А.В. Яцика [534], В.М. Самойленка [352, 425, 426], С.І. Сніжка [447, 448], фізико-хімічних підходів Б.Й. Набиванця [244], П.М. Линника [234-246, 276] із залученням положень видатного вченого – філософа сучасності В.І.Вернадського про  єдність та взаємозв’язок різних типів природних вод та про те, що природні води знаходяться у тісній взаємодії з навколишнім природним середовищем [46-49].
Для польових, експедиційних та лабораторних досліджень застосовувались як стандартні гідрохімічні методики, так і  оригінальні методики, розроблені за участю автора. Значний обсяг матеріалів отримано з допомогою використання методів активних лабораторних експериментів та комп’ютерного  термодинамічного моделювання.  При дослідженнях структури вертикального забруднення донних відкладів використовували спеціальні системи відбору проб донних відкладів з непорушеною структурою (пневматична пробовідбірна система McKereth, Великобританія та АД-3, Росія). Значна кількість експедиційних досліджень виконана з використанням науково-дослідного судна-лабораторії УкрНДГМІ “Георгій Готовчиць”, який обладнано сучасними навігаційними системами, ехолотами, гідрологічними лебідками, системами відбору зразків води, завислих речовин і донних відкладів, моторними човнами та ін. Географічні координати точок пробовідбору фіксувались за допомогою супутникової навігаційної системи TRASPACK ІІ. Глибини в точках пробовідбору вимірювались ехолотом MAGNA EAGLE.
Для ефективної  обробки  гідрохімічних та гідрологічних даних Державної гідрометеорологічної служби МНС України та тематичного картографування використовували розроблені нами комп’ютерні інформаційно-аналітичні системи “Хімічний склад та якість поверхневих вод басейну Дніпра”, “Хімічний склад та якість поверхневих вод України”. Комп’ютерне термодинамічне моделювання здійснено з допомогою створеного програмно-моделювального комплексу  ТЕТRA. 
Вихідними матеріалами для узагальнень, апробації та висновків у роботі були результати власних багаторічних досліджень автора у створеній під його науково-організаційним керівництвом та практичній реалізації системі гідрохімічних досліджень локального, басейнового та регіонального рівня, результати багаторічних експедиційних (в тому числі і міжнародних) досліджень, розпочатих у проблемної науково-дослідної гідрохімічної лабораторії географічного факультету Київського Національного університету ім. Тараса Шевченка, (автор працював до 1993 р.), та продовжених у відділі гідрохімії УкрНДГМІ, результати активних лабораторних експериментів та модельних розрахунків, багаторічні матеріали базових спостережень Державної гідрометеорологічної служби, що були адаптовані для ефективного використання у вигляді комп’ютерних баз даних та чисельних взаємопов’язаних блоків обробки гідрохімічної і гідрологічної інформації. Всі вищезгадані дослідження виконувались за безпосередньої участі автора як виконавця та наукового керівника.
Наукова новизна одержаних результатів полягає у тому що методологія системних гідрохімічних досліджень в науковому напрямі, розробленому автором, включає:
- вперше запропоновану та реалізовану ідею використання сучасних інформаційно-аналітичних систем для збереження, обробки, аналізу, передачі,  багатовекторного представлення гідрохімічної інформації в ієрархії – створ, річка (водосховище), річковий басейн різного рівня, поверхневі води України у цілому з широким набором користувальницьких функцій;
- вперше сформульовані принципи та засади системних гідрохімічних досліджень на основі розвитку та синтезу основних теоретичних і експериментальних напрямів гідрохімії – вивчення процесів формування складу та якості поверхневих вод, регіональної та експериментальної гідрохімії та практичної реалізації зазначених розробок  на прикладі поверхневих вод України;
- вперше теоретично обгрунтовано, методично та методологічно забезпечено й експериментально підтверджено положення про вплив температури води на направленість протікання фізико-хімічних процесів у водному середовищі;
- вперше, на основі експериментальних робіт та термодинамічних розрахунків зроблену оцінка стану карбонатно-кальцієвої та карбонатно-магнієвої рівноваг у широкому спектрі реальних фізико-хімічних умов водного середовища;
- вперше обгрунтовано, адаптовано для реальних умов водного середовища, експериментально перевірено та доведено до чисельних розрахунків використання програмно-моделювального комплексу, основаного на рішенні завдань рівноважної термодинаміки для широкого спектру задач (розрахунок рівноважного стану основних гідрохімічних систем, вивчення форм знаходження хімічних елементів та речовин, моделювання їх міжфазових трансформацій);
- отримані дані стосовно форм знаходження Fe, Mn, Zn, Cu, Pb, Ni, Co, Cd у поверхневих водах основних річок України та виконано моделювання їх змін у широкому діапазоні концентрацій мінеральних та органічних комплексоутворюючих речовин; 
- вперше теоретично обгрунтовані та експериментально отримані дані про фізико-хімічні умови трансформації заліза у водному середовищі, та розраховані чисельні залежності його стану у системі “розчин-тверда фаза” від величини рН та концентрації фульвокислот;
- вперше теоретично обгрунтовано та шляхом послідовних експериментальних робіт і термодинамічних розрахунків доведено до можливості чисельних розрахунків комплекс, який дозволяє оцінити  швидкість ремобілізації важких металів (Fe, Mn, Zn, Cu, Pb, Ni, Co,Cd) із донних відкладів;
- вперше теоретично обгрунтовано та шляхом чисельних натурних і лабораторних експериментів доведено, що основні процеси трансформації важких металів відбуваються у водному середовищі  у системі “вода-завислі речовини”; донні відклади для них, за виключенням Mn,  практично не відіграють активної ролі у зазначених процесах і є депо для більшості токсикантів; 
- вперше встановлено та підтверджено експериментальними дослідженнями і результатами фізико-хімічного термодинамічного моделювання, що в умовах підігрітих вод інтенсифікуються біологічні і фізико-хімічні процеси, наслідком яких є зрушення рівноважного стану карбонатно-кальцієвої і карбонатно-магнієвої  систем у бік утворення важкорозчинних сполук типу кальциту (СаСО3тв.фаза), а в водоймищах-охолоджувачах АЕС, ТЕЦ і магнезиту (МgCO3тв.фаза);  карбонатно-кальцієва система як у звичайних водних об’єктах так і у водоймах-охолоджувачах схильна до перебування в метастабільному пересиченому стані;
- вперше встановлено, що не зважаючи на значну кількість хімічних речовин техногенного походження, що надходить у водне середовище, більшість річок, озер та водосховищ України до теперішнього часу не втратила здатності до самоочищення; 
- на прикладі каскаду дніпровських водосховищ показано, що водні об’єкти –це потужні біогеохімічний бар’єри. За сучасних фізико-хімічних, гідрологічних і гідробіологічних умовах, що склалися у водосховищах, потік поллютантів (після їх надходження у водне середовище) направлений в донні відклади. За рахунок зазначених факторів і процесів відбувається самоочищення водного середовища від різноманітних класів хімічних речовин;
- вперше запропоновано комплексні підходи, методи та методики оцінювання надходжень, розподілу, трансформації, акумуляції та можливої ремобілізації забруднювальних речовин для оцінки та прогнозування стану водних об’єктів;
- вперше, на основі  вивчення структури вертикального забруднення донних відкладів водосховищ дніпровського каскаду, р.Дунай та Дніпровсько-Бузького лиману важкими металами (Fe, Mn, Zn, Cu, Pb, Ni, Co, Cd); виконано ретроспективний аналіз рівня антропогенного навантаження на водні об’єкти;
 - вперше, на основі системного аналізу багаторічних економічних показників України - об’єму валового внутрішнього продукту, енергоспоживання, динаміки викидів забруднювальних речовин та   кількісної оцінки вмісту хімічних речовин у атмосферних опадах і поверхневих водах всіх річкових басейнів України, виявлено взаємозв’язок між зазначеними характеристиками; 
- вперше зроблено теоретичне припущення та на підставі результатів системних досліджень кількісно показано можливість відновлення якості поверхневих вод України; що може бути основою для розробки концепції ефективного відновлення стану поверхневих вод в умовах росту економіки України;
- вперше розроблено підходи та  сконструйовано  програмно-моделювальні комп’ютерні системи з чітко вираженими елементами гідрохімічного спрямування, які було використано для вирішення складних прикладних завдань загальнодержавного значення;
- вперше в умовах натурних досліджень з використанням результатів лабораторних експериментів і матеріалів термодинамічних розрахунків отримано чисельні характеристики трансформаційних змін та міжфазового розподілу елементів у системі “атмосферні опади – грунтовий комплекс водозборів – річкова вода” та  “вода – завислі речовини – донні відклади”,  які використані для прогнозування складу та якості поверхневих вод окремих річкових басейнів України;
- вперше у практиці гідрохімічних досліджень проведено багаторічний (1987-2007рр.) цикл системних гідрохімічних досліджень на водоймищі–охолоджувачі Запорізької АЕС та прилеглої акваторії Каховського водосховища з відпрацюванням та використанням теоретичних, методологічних, методичних наробок сучасної гідрохімії, та отриманням широкого спектру нових знань щодо процесів та умов формування якості поверхневих вод;
Практичне значення одержаних результатів полягає у використанні як окремих методичних, методологічно-прикладних та прикладних розробок, отриманих при виконанні роботи, так і в застосуванні системних методів для вирішення конкретних екологічних завдань як на окремих водних об’єктах, річкових басейнах, так і  при оцінці глобальних екологічних змін поверхневих вод України у цілому:
- розроблені та використовуються у практичної роботі багатофункціональні комп’ютерні інформаційно–аналітичні системи по всіх головних річкових басейнах України, які об’єднані у єдину потужну універсальну систему «Хімічний склад та якість поверхневих вод України». Зазначена система  являє собою синтез комп’ютерних баз  даних (блоків збереження на наповнення інформації) та чисельних блоків її обробки й картографічного представлення з різним ступенем деталізації об’єкту досліджень - від окремого створу спостережень  Державної гідрометеорологічної служби до річки, водосховища, та поверхневих вод України у цілому; 
- розроблена та використовується у роботі комп’ютерна система для термодинамічних розрахунків форм знаходження речовин та хімічних елементів у різних типах природних вод, моделювання їх міжфазового розподілу і трансформації, розрахунку рівноважного стану основних гідрохімічних систем;
- досліджені гідрофізичні та фізико-хімічні умови надходження і трансформації хімічних речовин у р.Дніпро, Прип’ять та Десна та виконані рекомендації з оптимізації водопідготовки на Дніпровському і Деснянському водозаборах м. Києва; 
- застосування системного підходу при багаторічних дослідженнях екологічного стану водойми-охолоджувача Запорізької АЕС та прилеглої акваторії Каховського водосховища дозволило отримати комплексну оцінку особливостей формування хімічного складу води у водоймі-охолоджувачі великого енергетичного об’єкту та розробити прогноз гідрохімічного режиму у різних умовах  експлуатації водойми-охолоджувача;
- розроблено та впроваджено на Запорізькій АЕС комплексну схему розрахунків, оцінки та прогнозування негативного впливу карбонатоутворення на ефективну роботу теплообмінного устаткування;
- розроблені та впроваджені на Запорізькій АЕС екологічно обгрунтовані режими періодичного водообміну (продувка) між водоймою–охолоджувачем   та Каховським водосховищем;
- застосовано методичні підходи та комплексні схеми оцінювання  швидкості  ремобілізації важких металів із донних відкладів, основаних на розрахунках швидкості молекулярної дифузії;
- на основі застосування системного підходу щорічно готуються матеріали про екологічний стан поверхневих вод України, які надаються до Національної доповіді про стан навколишнього природного середовища;
- на підставі даних експериментальних досліджень, отриманих на водосховищах дніпровського каскаду  протягом 1995-2005 рр. під час виконання національних та міжнародних екологічних проектів та використання багаторічних матеріалів Державної гідрометеорологічної служби й інших установ зроблено узагальнення щодо основних закономірностей формування хімічного складу та якості води дніпровської водної системи за останні 30 років;
- розроблена та працює у режимі on-line екологічна база даних басейну Дніпра, що дозволяє зберігати та використовувати багатогранну екологічну інформацію про стан Дніпровського басейну у межах Росії, Білорусії та України  (www.dnipro. ekobase.com.ua) у реальному часі;
· створений та працює на базі УкрНДГМІ міжнародний центр інформаційного менеджменту басейну Дніпра;
- діагностовані першопричини погіршення екологічного стану дніпровського басейну з відображенням трансграничних аспектів;
-  на основі системних досліджень виявлено головні причини та кількісно оцінені фактори періодичного погіршення якості води Дніпра та Десни у зимовий період;
- проведено узагальнену оцінку впливу природних та антропогенних факторів на умови формування складу та якості  поверхневих вод окремих річкових басейнів України;
- досліджено взаємозв’язки та виявлено залежності між зменшенням об’ємів споживання енергоресурсів, викидами забруднювальних речовин в атмосферу та зменшенням їх вмісту в атмосферних опадах та поверхневих водах більшості річкових басейнах України.
	Наукові, науково-практичні та прикладні результати роботи  можуть бути використані державними органам управління (Міністерство охорони навколишнього природного середовища, Міністерство з надзвичайних ситуацій та у справах захисту населення від наслідків Чорнобильської катастрофи, Міністерство  житлово-комунального господарства, Міністерство охорони  здоров’я)  для оцінки та прогнозування стану довкілля, удосконалення діючої системи спостережень в напрямку уніфікації методологічної бази проведення спостережень, ефективності інформаційного обміну екологічної інформації та прийняття ефективних управлінських рішень. Крім того, матеріали роботи можуть бути використані викладачами, фахівцями, студентами природничих факультетів університетів та наукових інститутів, пов’язаних з вивченням та збереженням природного середовища.
	Теоретичні, методичні та прикладні рішення дисертації були отримані й реалізовані в процесі виконання держбюджетних науково-дослідних робіт, міжнародних проектів, проектів на замовлення окремих міністерств,  відомств та організацій (всі під науковим керівництвом та за одночасної участі автора як виконавця): Державних програм «Розробка найважливіших новітніх технологій у сфері гідрометеорології», “Прикладні наукові та науково-технічні розробки з пріоритетних напрямів у сфері гідрометеорологіі, “Прикладні наукові та науково-технічні розробки, виконання робіт за державними цільовими програмами і державними замовленнями у сфері гідрометеорології, фінансова підтримка підготовки наукових кадрів” (2007 р.):
 «Підготувати огляд «Хімічний склад і якість поверхневих вод України за 1991 – 1995 рр.» Тема Х.I.4, 1995 р., № держреєстрації 0196U017694; «Методологія дослідження транспорту, фізико-хімічної трансформації та акумуляції важких металів в абіотичних компонентах водних систем. Тема IV.1., 1996-1997рр., № держреєстрації 0196U017697;  «Розробити та впровадити у діяльність державної системи спостережень України методики відбору та визначення мікродомішок важких металів (Fe, Mn, Zn, Cu, Pb, Ni, Co, Cd) в грунтах, донних відкладах, атмосферних опадах, аерозолях, воді, біологічних матеріалах». Тема  IV.4, 1999-1997 рр., № держреєстрації 0196U017695; «Підготувати аналітичну довідку про хімічний склад та якість поверхневих вод України за 1996 – 97 рр. Тема Х.I.4. , 1998 р., № держреєстрації 0198U000957; «Розробити та впровадити в Державну систему спостережень багатофункціональні бази даних по хімічному складу та якості поверхневих вод, донних відкладів, грунтів». Тема VIII.16 , 1998 р., № держреєстрації 0198U004794; «Розробити науково-обгрунтовані пропозиції по оптимізації мережі гідрохімічних спостережень поверхневих вод України. Тема IХ.4., 1998 р., № держреєстрації 0198U004795; «Підготувати огляд «Хімічний склад та якість поверхневих вод, грунтів». Тема Х.I.7., 1999 р. № держреєстрації 0198U004797;  «Підготувати огляд “Хімічний склад та якість поверхневих вод України”. Аналітична довідка “Хімічний склад та якість поверхневих вод України”(щорічно)”. Тема V.1 2000 рр., № держреєстрації 0100U003629; «Виявити основні закономірності та провести кількісну оцінку впливу природних і антропогенних факторів у формуванні хімічного складу та якості поверхневих вод України. Тема V.2 2001- 2002 рр., № держреєстрації 0101U003778; «Розробити державні стандарти та керівні документи в галузі гідрометеорології»,  розд.8 “Підготувати “Керівництво з хімічного аналізу поверхневих вод суші”. Тема VIII.1,  2002-2004 рр., № держреєстрації 0101U003776; «Дослідити умови та виявити основні чинники формування хімічного складу та якості поверхневих вод річкових басейнів України». Тема № 10/03  2003-2005 рр., № держреєстрації 0103U006559; «Розроблення рекомендацій щодо розвитку та удосконалення структури, мережі, методології спостережень за якістю поверхневих вод України. Розроблення методології і технології прогнозування та оцінки стану поверхневих вод». Тема № 21/06, 2006 р.,  № держреєстрації 0106U007590.
 Комплексної програми НАНУ ”Мінеральні ресурси України” (2003-2007рр.): 
«Оцінка сучасного екологічного стану поверхневих вод України з метою їх ефективного господарського використання. Тема №13.4.(04+05+06), 2004-2006 рр., № держреєстрації 0104U006839; „Гідрохімічне районування поверхневих вод України за основними показниками хімічного складу”. Тема 15.07, 2007 р., № держреєстрації 0107U009657.
На замовлення Мінприроди України:
 «Розробка та впровадження багатофункціональної комп’ютерної інформаційно-аналітичної системи «Хімічний склад та якість поверхневих вод басейнів Сіверського Донця, Дунаю, Дністра та Південного Бугу». Тема № 5/040201/09, 2001-2003 рр., № держреєстрації 0101U007504; «Еколого-економічна оцінка зниження рівня водосховищ дніпровського каскаду». Тема №12/1180/19, 2004-2005рр., № держреєстрації 0104U008717; «Розробка регіональної комп’ютерної експертної системи для передачі, збереження та обробки екологічної інформації з метою підготовки та прийняття управлінських рішень (на прикладі басейну р. Західний Буг та річок Криму». Тема №13/1180/19/2, 2004р.,  № держреєстрації 0104U008718; «Розробка регіональної комп’ютерної експертної системи для передачі, збереження та обробки екологічної інформації з метою підготовки та прийняття управлінських рішень (на прикладі басейну р. Сіверський Донець та річок Приазов’я». Тема №14/1180/19/2, 2004р.,  № держреєстрації 0104U008716; «Розробка національного кадастру викидів і поглинання парникових газів в Україні за 2004 р. за загальноприйнятими форматами звітності відповідно до вимог Рамкової конвенції ООН про зміни клімату». Тема № 10/1290/15/7, 2007 р.,  № держреєстрації 0105U008686. 
На замовлення Центру дослідження міжнародного  розвитку (IDRC), Канада: «Комплексна оцінка забруднення водних мас та донних відкладів дніпровських водосховищ важкими металами, радіонуклідами та пестицидами», 1994-1995рр.; «Оцінка сучасного рівня хімічного забруднення води та донних відкладів дніпровських водосховищ», 1995-1997 рр., № контракту 93-09505-9210-4.
	Міжнародної програми Глобального екологічного фонду (GEF): 
«Розробка та впровадження міжвідомчої інформаційно-аналітичної бази даних “Хімічний склад та якість поверхневих вод басейну Дніпра», 1998 – 2000 рр., № контракту ОС 97-0003-9124.
 На замовлення Міністерства освіти і науки України:
 «Розробити та впровадити програмно-моделюючий комплекс кількісної оцінки токсичних форм важких металів у природних водах. Тема № 8/11-98, 1998-2000 рр.,  № держреєстрації 0198U000437; «Кількісна оцінка надходження, розподілу та трансформації гумусових речовин у водосховищах дніпровського каскаду для прогнозування їх впливу на якість водних екосистем та вдосконалення методик водопідготовки».  Тема 8/47-2000-2004 рр., № держреєстрації 0100U004831. 
Програми з фонду фундаментальних досліджень:
 “Розробка теоретичних основ та кількісна оцінка процесів самоочищення та вторинного забруднення водних екосистем до важких металів (на прикладі водосховищ дніпровського каскаду)”. Тема Ф7/432, 2001-2006 рр.,  № держреєстрації 0102 U000208.
На замовлення ВП «Запорізька АЕС»:
 «Гідроекологічний моніторинг водних об‘єктів регіону розташування Запорізької АЕС. Математичне моделювання процесів міграції і акумуляції радіоактивних і хімічних речовин у водних екосистемах». Тема № 3/96,  1996-1998 рр., №  держреєстрації 0196U013374; «Кількісна оцінка джерел надходження міді у водойму-охолоджувач Запорізької АЕС та розробка рекомендацій з мінімізації її негативного впливу на екосистему водойми-охолоджувача та прилеглу акваторію Каховського водосховища». Тема 7-2004, 2004-2008 рр., № держреєстрації 0108 U000050.
Державної програми «Енергозбереження»: 
«Розробка методів направленого регулювання хімічного складу води в системах охолодження енергетичних установок АЕС, ТЕЦ, ТЕС України для підвищення їх ефективності (ККД) за рахунок мінімізації процесів накипоутворення». Тема 4.01.8ДЗ з Держкоменергозбереження, 1998-2000 рр., № держреєстрації  0101U007887.
Особистий внесок автора у роботу. Методологію та головні аспекти застосування положень регіональної та експериментальної гідрохімії у системних дослідженнях щодо умов та факторів формування складу поверхневих вод України розроблено та реалізовано автором самостійно. Комплекс багаторічних експедиційних досліджень на водосховищах Дніпровського каскаду та інших водних об’єктах під науковим керівництвом та за безпосередньої участі автора виконано спільно з співробітниками відділу гідрохімії та радіаційного моніторингу природного середовища УкрНДГМІ, проблемної науково-дослідної гідрохімічної лабораторії географічного факультету Київського національного університету ім. Тараса Шевченко.  Програмне забезпечення для розроблених комп’ютерних інформаційно-аналітичних систем та термодинамічних моделей під науковим керівництвом та за методиками і алгоритмами автора виконане А.П. Манченко, І.В. Будаком, В.В. Кирничним. Увесь цикл хіміко-аналітичних робіт та лабораторних експериментів  під керівництвом та безпосередньою участю автора виконано Л.О. Чернишовою, В.Я. Салівон-Пєсковою, Л.М. Крутоголовою. Під час виконання роботи автор користувався консультаціями доктора географічних наук, професора Пелешенка В.І., доктора географічних наук, професора Хільчевського В.К., доктора хімічних наук, професора Набиванця Б.Й., доктора хімічних наук, професора Линника П.М., доктора географічних наук, професора Самойленка В.М., доктора географічних наук Ромася М.І., доктора географічних наук, професора Тімченка В.М., канд.хім.наук, доц. Савицького В.М.
Апробація результатів дисертації. Результати досліджень доповідались та були оприлюднені на: Симпозіумі “Гідрологічні, хімічні та біологічні процеси трансформації забруднювальних речовин у водних екосистемах” (1993, Ростов-на-Дону), Міжнародному симпозіумі з технологічного впливу людства на довкілля (Карлсруе, Німеччина, 1996); 10 міжнародному симпозіумі з явищ розчинності та семінарі “Явище розчинності – застосування для покращення довкілля”, (Варна, Болгарія, 2002); 10 Україно-Польському симпозіумі “Теоретичне та експериментальне вивчення граничних явищ та їх технологічне застосування”, (Львів, 2006), VI Всеросійському гідрологічному з’їзді (Санкт-Петербург, Росія, 2004); II та IV з’їздах Гідроекологічного товариства, (Київ, 1997; Крим, 2005), Міжнародних водних форумах “АКВА Україна» (Київ, 2003 та Київ, 2007), II Міжнародній конференції «Метали у навколишньому середовищі» (Вільнюс, Литва, 2001), Міжнародній конференції з хімії та міграції актиноїдів та продуктів розщеплення в геосфері MIGRATION’07 (Мюнхен, Німеччина); XII та XXII Конференціях Придунайських країн з гідрологічного прогнозування та обґрунтування водного управління, (Будапешт , Угорщина, 1994; Брно, Чехія, 2004); Міжнародній конференції “Менеджмент річкових басейнів 2003”(Лас Пальмас, Іспанія, 2003); Міжнародній  конференції “Використання сучасних інформаційних технологій для оцінки екологічного стану великих річкових басейнів” (Київ, 2003); VI Міжнародній науково-практичній конференції «Вода: проблеми та рішення» (Дніпропетровськ, 2001), Першій, Другій та Третій Всеукраїнських наукових конференціях “Гідрологія, гідрохімія і гідроекологія. – (Київ, 2001, 2003, 2006); Всеукраїнській екологічної конференції «Україна – рік після 5-ої Всеєвропейської конференції міністрів охорони навколишнього природного середовища “Довкілля для Європи”,  (Київ, 2004), II науково-технічній конференції, присвяченій 75-річчю Одеського державного екологічного університету «Навколишнє природне середовище – 2007:Актуальні проблеми екології та гідрометеорології; інтеграція освіти і науки», (Одеса, 2007 р.);  Міжрегіональній науковій конференції “Проблеми екологічної оптимізації землекористування та водогосподарського будівництва в басейні р.Дніпро” (Київ, 1992), Науково-практичному семінарі «Визначення важких металів у воді» (Київ, 2005).
Публікації. Основні наукові положення і результати дисертаційної роботи викладено у 67 наукових працях, з них:  4 монографії, 37 статей, з яких 25 у фахових періодичних виданнях, рекомендованих ВАК України, 26 публікацій тез доповідей і матеріалів всеукраїнських і міжнародних наукових конференцій.
Структура й обсяг дисертації. Дисертація складається з вступу, семи розділів, узагальнення, висновків, списку використаних літературних джерел з 597 найменувань. Загальний обсяг дисертації складає 811 сторінок, з яких 430 сторінок текстової частини, 312 рисунків, 91 таблиця та 13 додатків на 226 сторінках. 


ВИСНОВКИ

	У дисертаційній роботі наведено результати розробки методологічних основ системних гідрохімічних досліджень, що базуються на поєднанні географічних підходів вивчення умов та чинників формування хімічного складу поверхневих вод, з фізико-хімічними процесами трансформації речовин у водному середовищі, та  реалізації запропонованого напрямку на прикладі поверхневих вод України. Уперше, на основі синтезу двох гідрохімічних напрямів отримані нові дані щодо кількісної оцінки впливу природних та антропогенних факторів на формування хімічного складу та якість  поверхневих вод усіх великих річкових басейнів України.
Описані механізми та процеси самоочищення водного середовища від різноманітних класів поллютантів, представлені результати термодинамічних розрахунків та експериментальних робіт цього напрямку. Виконано картування поверхневих вод України за елементами сольового складу, біогенними речовинами, важкими металами, органічними речовинами. Проведено типізацію поверхневих вод України за вмістом розчинного у воді кисню. У роботі отримані наступні наукові і практичні результати.
	1.На основі матеріалів експедиційних досліджень та аналізу багаторічних (1989-2006 рр.) даних базового гідрохімічного моніторингу поверхневих вод України, що здійснюється  Державною гідрометеорологічною службою, отримані нові дані щодо умов формування хімічного складу та якості поверхневих вод окремих річкових басейнів під впливом природних факторів.   Встановлено, що:
- фізико-географічне розташування річкових басейнів, їх кліматичні та геоморфологічні особливості, включаючи характер ґрунтово - рослинного покриву, температуру повітря, кількість та інтенсивність атмосферних опадів, льодові явища, випаровування з поверхні водозбірної площі та води, гідрологічний режим річок (витрати та рівні води) разом з гідробіологічними особливостями та рівнем залягання ґрунтових вод – головні природні фактори, що прямо або опосередковано впливають на формування хімічного складу поверхневих вод України;
- для лівобережних приток  Дніпра (річки Псел, Орель, Ворскла, Самара), більшої частини басейну Сіверського Донця, річок Приазов’я, р. Інгулець (правобережної притоки Дніпра) отримані відмінні від раніше встановлених закономірностей між витратами води та концентраціями окремих елементів сольового складу і мінералізацією води, що обумовлено  значним накопиченням у товщі водно-сольового обміну великої кількості солей в результаті їх випаровувального концентрування;
- особливості формування розчинених органічних речовин у поверхневих водах України  визначаються в першу чергу природними факторами, а саме - режимом водності. Встановлено, що при підйомі рівнів води відбувається збагачення розчиненими органічними речовинами поверхневих вод за рахунок конвективної дифузії. Одночасне збільшення кольоровості води в цей період свідчить про переважно гумусову природу органічних речовин. Встановлена пряма лінійна залежність між витратами води і її окиснюваністю. Залежність між кольоровістю й вмістом у воді заліза дає підставу припустити, що останнє надходить у водне середовище переважно у вигляді комплексних сполук із гумусовими речовинами;
- отримані нові дані щодо впливу оптичних властивостей води на інтенсивність протікання гідробіологічних та фізико-хімічних процесів. Встановлено, що збільшення вмісту у воді розчинених органічних речовин гумусової природи  за рахунок збільшення  кольоровості води призводить до значного зменшення фотичного шару і, відповідно, чисельності фітопланктону у водному середовищі. Це, в свою чергу, викликає зміну фізико-хімічних умов водного середовища (газового режиму, окисно - відновних умов, рівноважного стану основних гідрохімічних систем, форм знаходження речовин), направленості трансформації та міжфазового розподілу хімічних елементів; 
2. Проведено, на прикладі басейну Дніпра, оціночні розрахунки впливу урбанізованих територій на якість поверхневих вод показали, що міста впливають переважно на додаткове надходження сполук азоту, фосфору, а також забруднювальних речовин техногенного походження - СПАР, нафтопродуктів, важких металів. Головну роль у цьому  відіграють недостатньо очищені стічні води комунальних підприємств. Найменшої мірою урбанізовані території впливають на мінералізацію та іонний склад води. Встановлено, що:
- точкові джерела забруднення призводять до локального впливу на екосистему річки-приймальника, що характеризується змінами концентрацій окремих параметрів у створах нижче випусків стічних вод. Ступінь впливу стічних вод визначається кратністю їх розведення більш чистими природними водами та здатністю водної екосистеми до ефективного самоочищення. 
3.Уперше виконані системні дослідження щодо кількісної оцінки сучасного стану та динаміки зміни хімічного складу та якості поверхневих вод як окремих річкових басейнів, так і поверхневих вод України у цілому на протязі 1989-2006 рр. Показано взаємозв’язок між економічним спадом в Україні протягом 1990-2003 рр. та зменшенням вмісту забруднювальних речовин в атмосферних опадах і поверхневих водах більшості річкових басейнів України. Встановлено, що:
- спад промислового виробництва в Україні призвів до зменшення енергоспоживання, викидів стічних вод, використання засобів агрохімії;
- між зменшенням валового внутрішнього продукту (ВВП), зменшенням енергоспоживання, викидами забруднювальних речовин у атмосферне повітря, зменшенням об’ємів скиду стічних вод та зменшенням вмісту забруднювальних речовин в атмосферних опадах і поверхневих водах існує пряма взаємозалежність;
- протягом 1989-2002 рр. спостерігалась тенденція до зменшення вмісту забруднювальних речовин в атмосферних опадах та поверхневих водах більшості річкових басейнів України;
- економічний спад в Україні призвів до покращення екологічного стану поверхневих вод більшості річкових басейнів, однак, однак починаючи з 2003 р. вказана тенденція призупинилась;
- масштаби змін якості поверхневих вод для різних класів хімічних речовин неоднакові. Найбільші позитивні зрушення відзначені для сполук азоту, сульфатних іонів, важких металів, СПАР, нафтопродуктів, тобто,  тих елементів, що надходять у водне середовище переважно за рахунок господарської діяльності;
	- найменше спад господарської діяльності торкнувся загальної мінералізації води. Не зважаючи на зменшення концентрації окремих головних іонів, загальна мінералізація у поверхневих водах окремих річкових басейнів України змінилася мало;
- для басейнів Сіверського Донця й річок Приазов'я зміни у мінералізації води взагалі не відзначені. 
4. На основі даних експедиційних досліджень, результатів лабораторних експериментів та матеріалів термодинамічних розрахунків отримані нові дані щодо головних фізико-хімічних та гідробіологічних процесів, які визначають трансформацію, міжфазовий обмін, та акумуляцію хімічних речовин у системі «вода – завислі речовини – донні відклади». Кількісно показано, що:
- за характерних для більшої частини річкових і озерних екосистем України фізико-хімічних умов водного середовища перерозподіл й трансформація важких металів відбувається у напрямку згори – донизу, тобто після надходження у водне середовище частина важких металів внаслідок гідролізу, сорбції, осадження та співосадження  переходить з фази розчину у тверду фазу з наступним депонуванням у донних відкладах на ділянках з активними седиментаційними процесами;
- найбільш несприятливі кисневі умови для води басейнів р. Прип’яті, р. Десни, Київського та Канівського водосховищ обумовлені природними факторами і спостерігаються  у зимовий період. При сполученні низьких температур повітря (швидке настання льодоставу), наявності у воді  розчинених органічних гумусової природи, амонійних форм азоту й заліза спостерігається різке (до 0,3 мг/добу) зниження вмісту кисню у воді;
- інтенсивність протікання гідробіологічних процесів визначає внутрішньорічний характер розподілу форм азоту. У пік вегетації, при максимальній чисельності фітопланктону у воді спостерігається мінімальна концентрація його розчинених форм. Отримано кількісні залежності між вмістом амонійних форм азоту й розчиненим у воді киснем. 
5. Виконано термодинамічні розрахунки форм знаходження  Fe, Mn, Zn, Cu, Pb, Cd, Co, Nі у поверхневих водах України. Застосовано методичні підходи та комплексні схеми оцінювання  швидкості  ремобілізації важких металів із донних відкладів, основаних на розрахунках швидкості молекулярної дифузії. Кількісно показано вплив концентрацій органічних речовин гумусової природи (гумінових і фульвокислот), головних катіонів, величини рН, температури води на зміни форм міграції важких металів. Детально описаний характер їхньої трансформації в залежності від зазначених факторів. Встановлено, що: 
- до важких металів, які утворюють переважно стійкі комплексні сполуки з фульвокислотами відносяться  Fe і  Cu;  
	- далі в порядку зменшення відносного вмісту комплексних сполук із фульвокислотами метали розташовані в наступній послідовності: Pb, Nі, Zn, Co, Cd, Mn. Для Mn переважаючою формою міграції (80-90%)є іонна форма. 
	6. На прикладі заліза досліджені основні фізико - хімічні параметри, що лімітують кількість його розчинених форм у водному середовищі. Встановлено, що концентрація у воді фульвокислот та величина рН є основними параметрами, що визначають форму міграції та кількість розчиненого заліза здатного до утримання у водному середовищі. Отримані термодинамічні розрахунки підтверджені результатами лабораторних експериментів і даними натурних досліджень на Канівському водосховищі та р. Десні.
	7.Багаторічні натурні дослідження на водоймищі – охолоджувачі Запорізької АЕС та прилеглої акваторії Каховського водосховища дозволили встановити основні закономірності формування хімічного складу поверхневих вод в умовах значного теплового навантаження. Термодинамічне моделювання стану гідрохімічних систем дозволило не тільки прогнозувати їх стан під впливом температури води, а використовувати розроблені технології для вирішення прикладних завдань безпосередньо на Запорізької АЕС. Встановлено що:
- за рахунок випаровувального концентрування у водному середовищі збільшується концентрація добре розчинних хлоридних та сульфатних солей натрію та калію;
- підвищення величини рН за рахунок інтенсифікації гідробіологічних процесів призводить до зсуву рівноважного стану карбонатно-кальцієвої системи у бік утворення важкорозчинних сполук карбонату кальцію (СаСО3 (тв. фаза)) і виведення їх із фази розчину, що призводить до неефективної роботи систем охолодження енергоблоків внаслідок  накипоутворення;
- за рахунок співосадження на твердій фазі CaCO3 відбувається часткове виведення із фази розчину важких металів.
	8. Розроблено, адаптовано та доведено до реальних розрахунків комп’ютерні інформаційно-аналітичні системи для збереження, обробки та багатовекторного представлення гідрохімічної інформації на рівні створ-річка-річковий басейн-поверхневі води України. 
9. Реалізована у вигляді закінченої комп’ютерної  моделі  ідея використання термодинамічного моделювання як для  вивчення процесів формування хімічного складу поверхневих вод України (розрахунок рівноважного стану гідрохімічних систем, форм знаходження хімічних елементів та речовин у воді та порових розчинах донних відкладів, моделювання їх міжфазових трансформацій),  так і для вирішення широкого спектру прикладних завдань.
10. Зроблено висновок про те, що поверхневі води України мають потужну буферну ємність та властивості  до самоочищення.  Встановлено, що, не зважаючи на значну кількість хімічних речовин техногенного походження, яка надходить у водне середовище, більшість річок, озер та водосховищ України до теперішнього часу не втратила здатності до самоочищення.
11. Уперше зроблено теоретичне припущення та на підставі результатів системних досліджень показано можливість відновлення якості поверхневих вод України в умовах росту її економіки.
Представлені в роботі методичні, методологічно-прикладні та прикладні розробки застосовані при вирішення конкретних екологічних завдань як на окремих водних об’єктах, річкових басейнах, так і  при оцінці глобальних екологічних змін поверхневих вод України у цілому.
	Наукові, науково-практичні та прикладні результати роботи  можуть бути використані державними органам для оцінки та прогнозування стану довкілля, удосконалення діючої системи моніторингу та прийняття ефективних управлінських рішень. 
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