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DISKUSE 

tento účel byla vydána učebnice hydrochemie4 obsahující 
samostatnou kapitolu zabývající se tímto tématem.  

Také programy pro numerický výpočet chemických 
rovnováh ve vodách jsou poměrně starého data. Lze se 
zmínit např. o programu COMICS5 nebo o programu 
Morela a Morgana6, publikovaných na zlomu �edesátých 
a sedmdesátých let minulého století. V současné době je 
k dispozici řada výpočetních programů komerčně dostup-
ných, z nich� některé lze v�ak získat i zdarma. V současné 
době je k dispozici více jak 10 výpočetních programů pro 
chemické simulace procesů probíhajících v přírodních 
a u�itkových vodách, které se li�í předev�ím zadáváním 
vstupů. Jako příklad uvádím výpočetní programy WATEQ 
a PHREEQ (U.S. Geological Survey), MINTEQ 
(Environmental Protection Agency, USA), MINEQL, 
AQUACHEM aj.  

Proto jsem v této oblasti uvítal probuzení IUPAC, 
sestavení programu SolEq a zejména vytvoření nezbytné 
databáze rovnová�ných konstant, na které závisí správnost 
vypočtené speciace.  
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Uvítal jsem krátkou informaci Lubala a Havela týkají-
cí se výuky základů chemických rovnováh výpočetním 
programem SolEq (IUPAC) uveřejněnou v prvním čísle 
Chemických Listů 2005 v oddílu Výuka chemie. V této 
informaci je sice podán rozsáhlý přehled  literatury z oboru 
analytické chemie zabývající se touto otázkou, av�ak podle 
mého názoru byly  poněkud zanedbány obory, kde ji� po 
velmi dlouhou dobu, v podstatě od poloviny minulého 
století, je speciační analýza poměrně bě�nou součástí ře�e-
ní různých výzkumných a provozních problémů a je 
k dispozici řada výpočetních programů pro ře�ení chemic-
kých rovnováh. Kromě toho v některých oborech jsou  
předná�ky a semináře z aplikace chemických rovnováh ji� 
del�í dobu součástí výuky na některých vysokých �kolách. 
Proto bych chtěl z historického hlediska chybějící údaje 
doplnit.  

Za klasický přístup lze pova�ovat knihu Garrelse 
a Christa1 zabývající se aplikací ře�ení chemických rovno-
váh v podzemních vodách. V České republice prosazoval 
tento přístup Pačes2.  Důvod, proč právě v hydrogeochemii 
a hydrogeologii má výpočet speciace prvků takový vý-
znam, spočívá v tom, �e jedině podrobným ře�ením che-
mických rovnováh lze získat správnou představu o tom, 
které minerály se budou za daných podmínek z vody vylu-
čovat nebo naopak rozpou�tět, za jakých podmínek mů�e 
dojít ke kolmataci vrtů apod. Tím byla v podstatě poprvé 
z praktického hlediska naru�ena primitivní představa, �e 
v roztocích jsou přítomné převá�ně jen jednoduché kation-
ty a anionty. Dále se ukázalo, �e toxicita některých kovů 
na vodní organismy závisí předev�ím na koncentraci jed-
noduchých iontů, nikoli na koncentraci komplexních fo-
rem. V tomto směru měla zásadní význam učebnice hydro-
chemie Stumma a Morgana3, která vy�la celkem ve třech 
vydáních.  Na tuto knihu  pak navazovaly učebnice či mo-
nografie obdobného typu vydávané v pozděj�ích letech.   

Pokud se týká výuky hydrochemie v ČR, pak význam 
a ře�ení chemických rovnováh je např. zahrnuto 
v předná�kách a seminářích některých oborů na Přírodově-
decké fakultě KU (geochemie, hydrogeologie) a také na 
V�CHT (obor technologie vody), kde ji� v osmdesátých 
letech minulého století byly studentům předná�eny zákla-
dy a význam ře�ení chemických rovnováh ve vodách. Pro 
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