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1. Uvod

Vyuka teoretickych zakladl analytické chemie
v zdkladnim kurzu analytické chemie probiha podle vseo-
becné uznavané uéebnice' a jinych dostupnych materiala™”’,
kdy jadrem vyuky je vyklad zékladnich principti chemic-
kych  rovnovéah. Podrobna znalost homogennich
(acidobazické, komplexotvorné, redoxni) a heterogennich
partii klasické chemické analyzy (gravimetrie, volumetrie).
Vétsina dostupnych ucebnic a skript analytické chemie
v Ceském jazyce bohuzel neodrazi moderni trendy ve vyu-
ce analytické chemie, které jsou patrné z nejnovéjsich vy-
dani ugebnic®'". Tyto uéebnice jsou doplnény materialy
(obrazky, schémata, tabulky, ptiklady s vysledky, simulace
z4vislosti napf. titracnich kifivek v EXCELu™, aj.) pii-
stupnymi jak pro ucitele, tak hlavné pro studenty. Tento
trend je obecny ve vyuce jinych odvétvi chemie, napf.
fyzikalni chemie'? nebo biochemie'®. Jiny piistup je vy-
davani 15-svazkové anglicky psané Encyklopedie analy-
tické chemie'® jak v tisténé, tak v elektronické podobé

Sitené na CD nebo pomoci internetu. Encyklopedie je

moderni verzi 10-dilné anglicky psané Encyklopedie ana-

lytické védy'® nebo nasi dvoudilné Analytické piirucky'®,
kdy kazdou kapitolu pojednavajici o urcitém tématu analy-
tické chemie lze pouZit i pro vyuku. Vydavani ucebnic

v elektronické podobé umozinuje vyuziti hypertextovych

odkazl béznych u elektronickych dokumentti pfistupnych

na webu. Existuji pfiklady pfistupnych zdroji na webu pro
vyuku analytické chemie'”™°. Tvorba elektronickych texti
pfinasi moznost tvorby dynamickych dokumentt s jejich
rychlou aktualizaci nezavislou na dobé jejich vydavani.
Znalost principti chemickych rovnovéah je nutna také
pro vyklad pojmu species, speciace prvki, speciacni analy-
za®®®. Chemicka species podle Mezinarodni unie pro
gistou a uzitou chemii (IUPAC)*'* je specificka forma
prvku definovana svym izotopickym sloZenim (napt. 2°Pu
vs. 2%Pu), elektronovym nebo oxida¢nim stavem (napf.
Pu’* vs. Pu*") resp. molekularni strukturou & strukturou
komplexu. Speciacni analyza je analyticka ¢innost identifi-
kace anebo méfeni mnozstvi jedné nebo vice chemickych
species ve vzorku®"?, kdezto speciace (prvkil) je stanoveni
distribuce prvku ve formé chemické species v daném sys-
tému”'?. V souGasnosti je znalost koncentraci jednotli-
vych forem chemickych prvka a latek pfitomnych
v chemickém systému za danych experimentalnich podmi-
nek vyzadovéna praxi, napf. pro studie biogeochemickych
cyklti chemickych sloucenin nebo toxicity a ekotoxicity
vybranych prvki v zivotnim prostiedi (tézké kovy, aktino-
idy, aj.), vyzkum vlivu technologickych vyrob na Zzivotni
prostedi nebo klinickou analyzu. V biochemii ¢i farmako-
logii je napf. nutné znat, jakym zplisobem nasazeni 1é¢iv
nebo pouziti diagnostickych latek a radiofarmak, z nichz
nekteré maji komplexacni vlastnosti, ovlivni koncentrace
majoritnich i minoritnich latek v t&le****. V materialové
chemii nebo nanochemii miizeme optimalizovat ptipravu
novych latek ,,$itych na miru* volbou vhodnych reak¢nich
podminek (pomér komponent, teplota, tlak, aj.), které ur-

&uji zastoupeni jednotlivych species v roztoku® .
Speciacni analyza muize byt realizovana dvéma pfi-

stupyZO’B:

1. Spojena aplikace pokrocilych separacnich technik
s naslednym vyuZitim nékteré ze spektralnich metod,
které umoziuji jednoznacnou identifikaci chemické
species — tzv. ,.hyphenated” (kombinované) techniky.
Patii mezi né vétSinou chromatografické nebo elektro-
migracni techniky se spektroskopickou detekci (napf-.
HPLC/GC/MS, CE-MS, GC-FTIR, LC-NMR,
aj.""**%%). Spojeni téchto pokrogilych technik sebou
pfinasi znasobené vyssi finanéni naroky na instrumen-

" Demonstraéni verze programu je piistupna na internetové strance http://www.acadsoft.co.uk. Zde je uveden

i aktudlni cenik s moznosti vyraznych slev pro multilicenci
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taci. Levngjsi variantou mtize byt aplikace jednoduché
separacni techniky, kterd se pouZzije pro oddé¢leni niz-
komolekularniho analytu od matrice pomoci ionexové
(napf. NAFIONové) nebo dialyzatni membrany ¢i
ultrafiltracni aparatury, nasledované analytickou tech-
nikou (AAS, AES napt. ICP nebo ICP-MS, polarogra-
fie, potenciometrie za pouziti ISE, aj.) pro stanoveni
koncentrace chemické species iontu kovu. V ptipadé
redoxni speciace radionuklidii (napt. Pu se mize vy-
skytovat za jistych experimentalnich podminek sou-
Casné ve Ctyfech oxidacnich stavech — Pu(Ill), Pu(IV),
Pu(V), Pu(VI)**°) miize byt separaénim krokem ka-
palinova extrakce nebo koprecipitace?®. Problémem
miize byt financni nebo Casova ndroc¢nost chemické
speciacni analyzy, dale mez detekce pouzité analytic-
ké metodiky, kterd se zvySuje v pfitomnosti interfe-
rentdl v daném systému napf. pro biotekutiny. Casto
v disledku aplikace separacni techniky a nasledné
analyzy pouzité pro stanoveni urcité chemické species
dochdzi k posunu rovnovahy a zméné zastoupeni jed-
notlivych species ve vzorku zejména v ptipadé tzv.
labilnich komplext. Tyto techniky proto maji uplatné-
ni vétSinou v analyze inertnich komplexti napt. (bio)
makromolekuldrnich sloucenin a jejich komplext
nebo toxickych organometalickych slou¢enin®*.

2. Analyza systému pomoci analytickych technik umoz-
nujici stanoveni celkové koncentrace analytu, resp.
celkové koncentrace inertnich a labilnich komplexii.
Stanovené analytické koncentrace vSech pfitomnych
latek v chemickém systému slouzi jako vstupni data
pro vypocet koncentraci jednotlivych forem analytu
(chemicka species) pifislusnym programem pfi znalos-
ti jejich stechiometrie a rovnovaznych konstant, které
jsou korigovany na experimentalni podminky (teplota,
iontova sila, aj.)***’.

Pro speciacni modelovani je zakladnim ptedpokla-
dem, ze dany systém je v chemické rovnovaze nebo je
uzavieny (jeho sloZeni se neméni s ¢asem v disledku che-
mické reakce nebo vymeény s okolim). Jestlize tato pod-
minka neni splnéna, pak k tomu jesté pfistupuje nutnost
znalosti rychlostnich konstant chemickych reakci (event.
jejich zavislost na teploté a tlaku). Pokud neni systém
uzavieny, pak je nutné znat hodnoty tokli z/do systému
resp. rychlost vymeény latek s okolim®**’. Vysledky speci-
acniho modelovani v systému jsou citlivé na hodnoty
vstupnich parametrti (znalost spravného chemického mo-
delu, hodnot rovnovaznych konstant a vlivu vnéjSich expe-
rimentalnich podminek na jejich hodnoty, aj.)*’*". Che-
micky model obsahujici vSechny species spravné stechio-
metrie a rovnovazné konstanty popisujici jejich vznik jsou
nejvice citlivymi parametry pro spravné vysledky ziskané
speciaénim modelovanim® ™. Proto se nékteré organizace
zabyvaji vybérem a kritickym zhodnocenim dat dostup-
nych v literatufe, které jsou nasledné vkladany do riznych
databazi. Piikladem databazi rovnovaznych konstant jsou
IUPAC databaze™ ' nebo kriticka databaze amerického
Narodniho tstavu pro standardy a technologii (NIST)**™.
Jinym piipadem jsou termodynamické databize Agentury

48

Vyuka chemie

pro jadernou energii (TDB NEA) organizace OECD vyuZi-
telné pro modelovani chemickych procest v zivotnim pro-
sttedi, kterych se zudastiuji radionuklidy napf. uran™,
americium™, technecium®, neptunium57, plutonium57, aj.
Aktualné se fesi napt. [IUPAC projekt ,,Chemical Speciati-
on of Environmentally Significant Heavy Metals and Inor-
ganic Ligands*“*®. Vechny vyse uvedené databaze jsou
v soucasnosti dostupné i v elektronické formé.

Aby bylo mozné provadét kvalifikované speciacni
modelovani v praxi, je nutné zavést vyuku jeho zakladt do
programu studia chemie na nasich vysokych skolach. Jed-
nou zmoznosti je nasazeni programového baliku
,»S0lEqQ™ (Solution Equilibria)* do vyuky. SolEq byl vy-
tvofen tymem védcti z Komise pro rovnovazna data Ana-
Iytické sekce Mezinarodni unie pro uzitou a ¢istou chemii
(IUPAC, cit.’) a je zatim jediny svého druhu ve svéts.
V tomto ¢lanku se budeme vénovat popisu tohoto softwa-
rového produktu.

2. Piehled

SolEq se dodava na jednom CD se snadnou moznosti
instalace. Bézi na pocitacich vybavenych operacnimi sys-
témy Windows 95/98/NT/XP. Sklada se ze dvou hlavnich
Casti: speciacni modelovani a podpirné moduly, které jsou
zamé&feny na vyuku zékladd homogennich i heterogennich
rovnovah (acidobazické, komplexotvorné, redoxni, sraze-
ci) v roztocich. 30 tutoriald a 6 interaktivnich modult je
rozdéleno podle obtiznosti probirané latky do 3 tdrovni.
Tutoriadly maji jednotny strukturovany format hypertex-
tové elektronické uc¢ebnice (,,softbook tutorials®, obr. 1)
se zabudovanymi cviCenimi (obr. 2). SolEq umoziuje
procvi¢ovat dané partie probirané latky tak, Ze se stu-
dent pfemistuje mezi textem, cvi¢enimi, doprovodnym
software ,,Species” (pro vypocCty distribucnich diagra-
mi) a ,,ML-minidatabaze* (pro vybér rovnovaznych kon-
stant nutnych pro vypocet distribu¢nich diagramt, viz
obr. 1). Vsechna cviceni jsou propojena hypertextové se
zpracovanymi feSenimi a odpovéd’mi na otazky.

Tutorial je koncipovan jako vyukovy text
s problémovymi otdzkami (okruh jednotlivych modult je
uveden v tab. I). Pro feSeni jednotlivych tikoli jsou propo-
jeny speciacni vypocty distribu¢nich diagramii (program
»dpecies®) s databazi rovnovaznych konstant (protonizacni
konstanty, konstanty stability, souciny rozpustnosti, aj.),
kterd je minimalni verzi znamé IUPAC databaze™ ' .
Tato databaze obsahuje vybér 18 000 rovnovaznych kon-
stant pro reakci mezi iontem kovu (protonem) a ligandem
(3150 ligandi, 2900 protonacnich konstant, 1900 konstant
stability pro Cu®" a 1100 pro Zn>") nutnych pro speciaéni
vypocty. Dale existuje moznost korekce rovnovaznych
konstant pfimo v databdzi na jinou hodnotu iontové sily
a teploty’’. Program ,,Species® umoziiuje generovat distri-
bucéni diagramy pro homogenni i heterogenni systémy
(pevna faze, srazenina-roztok), bohuzel neni mozné prova-
dét vypocty distribuénich diagrami za 0casti elektront
(redoxni systémy) nebo plyni (plyn-roztok). V tomto pii-
padé lze doporu¢it volng ifitelny program MEDUSA®.
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Tabulka I
SolEq moduly
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Vyukové moduly (tutorialy)

Uvod

1. Uvod do tématu roztokovych rovnovah (log K, AG,
AH, AS)

Zaklady homogennich rovnovéh

Urovern 1

2. Kyseliny a baze (protonace, disociace kyselin, hydro-
1yza bazi)

3. Pufry (vlastnosti, ptiprava, pufracni kapacita)

4. Uvod do komplexotvornych reakci (zaklady)

5. Komplexotvorné reakce (mono- a polydentatni ligan-
dy)

6. Konstanty stability (postupné, K,, celkové B,); pouziti
rovnovaznych konstant 3,

Uroveri 2

7. Vicesytné (polyprotické) kyseliny

8. Redoxni rovnovahy (vycislovani rovnic, E, pe, Nern-
stova rovnice)

9. 3Potenciometrické titrace (redoxni titrace, napt. Ce*'/
Fe’)

10. Termodynamika (AG, AH, AS, vliv teploty a iontové
sily)

11. Speciace (navod pro provedeni a interpretaci vy-
pocti)

12. Chelaty (chelatovy efekt, dentatnost, rozmér chelato-
vého kruhu, aplikace)

13. Makrocykly (makrocyklicky efekt, donorové atomy,
kryptaty a kalixareny)

Uroveri 3

14. Elektronova aktivita (koncepty, pe-log(c), vypocty)
15. Selektivita (termodynamicka, HSAB klasifikace)
Aplikace homogennich rovnovah

Uroveri 2

16. Speciace kovi v prirodnich vodach (modelovani
Cu2+’ Zn2+, Pb2+)

17. Speciace kovi v moiské vodé (iterativni vypocetni
metody)

18. Kysely dést (kvantitativni analyza rovnovah v ném
probihajicich)

19. Stopové prvky v krevni plazmé (nizkomolekularni
ligandy a proteiny)

20. Chelatacni terapie (pouziti chelatd k odstranéni toxic-
kych kovit)

Uroveri 3

21. Rovnovahy CO, v moiské vodé (rozpustnost CO, ve
vode, efekt pH)

Zaklady heterogennich rovnovah

Uroveii 2

22. Rozpustnost a soucin rozpustnosti (molekulové a ion-
tové slouceniny)

23. Komplexotvorné rovnovahy a rozpustnost (efekt
komplexace a pH na rozpustnost)

24, Srazeci titrace (odmérna analyza)

Aplikace heterogennich rovnovah

Uroven 2

25. Rozpustnost minerald v komplexotvornych prostie-
dich (simulace ptidniho zvétravani)

26. Zpracovani pudy kontaminované kovy (chelaty, elek-
trokinetické jevy)

27. Rovnovahy v jezerech (piiklad jezero Baringo v Keni
- speciace kovil na urovni makrokoncentraci a mikrokon-
centraci)

Titracni simulace

21. Simulace acidobazickych titracnich kiivek se simul-
tanni speciaci

22. Simulace komplexotvornych titracnich kiivek se si-
multanni speciaci

Softwarové baliky

ML-Database — databaze konstant stabilit pro 18 000
rovnovah ion kovu-ligand, vybrand podmnozina konstant
z IUPAC Databaze konstant stabilit

Buffers — pro vysvétleni vlastnosti a kapacity pufri, pro
vypocty s pufry

Species — pro speciacni vypocty v multikomponentnich
multifazovych systémech

Titration City — pro simulaci kiivek acidobazickych,
chelatometrickych, redoxnich a srazecich titraci
Acid/Base Titrations — k vytvofeni a zobrazeni titracnich
a speciacnich kfivek v realném Case

Metal/Ligand Titrations - k vytvofeni a zobrazeni titrac-
nich a specia¢nich ktivek v realném case

Kvl, SIT - k odhadu vlivu iontové sily na hodnotu rov-
novazné konstanty pomoci Daviesovy rovnice (pro oblast
nizkych iontovych sil) a Teorie specifickych interakci
iontd (pro oblast vysokych iontovych sil)

KvT - k odhadu vlivu teploty na hodnotu rovnovazné
konstanty pomoci van’t Hoffovy rovnice
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Ikonovd propojeni s databdzi rovhovdz-
nych konstant a SPECIES software
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3o 2]

Calloid coagulation 1 ] Colloid coagulation 2] Colloid coagulation 31 Colloid coagulation

tidging 1 1 Bridging2] Hurmics 1 ] Humics2| Hurmics 3] Cdin so\l] Summalyl References 4| *

Cation Hydrolysis

acids and bases (see speciation).

Polymeric ions form in rore concentrated solution by
sharig of -OH groups, e g

138KH, 007 = Al 04(0H) + 32H,0° + 18H,0

The AI1‘31_34(OH)24?+ polymer is well characterised. Its
structure‘-_indicates a central AlQ, tetrahedron,
surrounde'q by A0, octahedra that link by sharing of
edges andertices

Hydroxo catigns can be utilised to achieve coagulation
by bridging afd by entrapment.

Aluminium hydrolysis, 0.050 mM
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Significant hydrolysis occurs for metal ions of high charge. Trivalent ions have stepwise pk g ") values in the range 3-7. A\(H20)53+ has g *K,, values of 4.9, 5.5 and
6.7 (n=1-3). Thus in weakly acidic dilute solution it exists as a mixture of weak conjugate

Molecular structure of
[AI0.4 Aly2{OH) 24{Hy0]

AlH; 00 + HyD = AIOHI(H,O)™ + Hy0*

AlO, tetrahedron

Hypertextové propo-
jeni

- vysvétlujici
- k vypoctenému
distribu¢nimu
diagramu

AlOg octahedra

(---"--"-"-"-n-"-"-"-"-

gy =49
AOHI(H,00™ + H,0 = AIOH)L(H,0) +HO* gk, = 55
AlOH)(H0)4 +H,0 = Al[OH); +Hy0" gy = 6.7

Obr. 1. Typicka ukazka stranky softwarového tutorialu; téma ,,Hydrolyza kationti”

Ten je vsak na rozdil od Species omezen poctem kompo-
nent a rovnovah, které miize soubézné fesit. Pomoci pro-
blémovych otdzek a cvieni instalovanych pfimo
v programu si student miize ovéfit své nabyté znalosti. Zde
jsou uvedeny ptiklady vzorovych otazek.

Do jaké kategorie patti ion Cd** podle teoriec HSAB?
Student zodpovi dotaz vypocty distribu¢nich diagra-
mi pro Cd*" jako funkce pH v piitomnosti dvou vy-
znamnych analytickych c¢inidel, dithizonu (difenyl-
thiokarbazonu) a acetylacetonu (2,4-pentadionu)
v milimolarnich koncentracich (viz obr. 2).

Za jakych podminek miizeme pozorovat zaporny chela-
tovy efekt ? Student zodpovi dotaz vypoctem distribuc-
niho diagramu pro ionty Zn>" v systému Zn*'-ethylen-
diamin-triethylentetramin.

Jaka je minimalni koncentrace kyanidovych iont
pouzitych pro titraci Ca*" iontd (¢ = 1 mM) stanove-
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nych chelatometricky (cgpra = 1 mM) pii soucasném
maskovani Zn** jonti (¢ = 1 mM) ?

Lze pouzit gadolinity komplex makrocyklického deri-
vatizovaného cyklenového ligandu s pendantnimi octa-
novymi funk¢nimi skupinami (DOTA) v terapeutickém
mnozstvi jako kontrastni Cinidlo pro zobrazovani po-
moci metody magnetické resonance bez obav, ze by
DOTA vazala ionty Ca®" v krevni plazmé ?

Budou ionty Cu®* (I mM) zcela komplexovany v 1 mM
roztoku cyklamu, jestlize triethylentetramin se bude
v roztoku nachazet v 1000-nasobném piebytku ?

Pro analytickou praxi ma velky vyznam simulace
titracnich kfivek (dokonce i v redlném case — viz obr. 3)
spojenych se soucasnym kreslenim distribuc¢nich diagra-
mil. Toto interaktivni propojeni usnadni lepsi pochopeni
probirané latky. Soucasti systému je i program ,,Buffer
s pislusnym  modulem, ktery umoziiuje vypoclty
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Obr. 2. Ukazka mozZnosti procvi¢ované latky pomoci cvi¢eni a problémovych ukoli vestavénych v tutorialu

s procvi¢ovanim pro acidobazické pufry.

Aplikac¢ni moduly (vétSinou Grovné obtiznosti 2 a 3)
jsou zameéfeny na vyuziti znalosti nabytych v modulech
zakladni tirovné. Moduly pro aplikace homogennich rov-
novah ,,Speciace kovill v pfirodnich a moiskych vodach®,
»Kysely dést™, ,,Speciace oxidu uhli¢itého v moiské vo-
de*“ (chemie zivotniho prostredi), ,,Stopové kovy v krevni
plazmé* a ,,Chelatacni terapie” (bioanorganicka chemie)
jsou vhodnymi ptiklady z praxe pro procvi€ovéni latky na
konkrétnich ptipadech. Podobné jsou v SolEq implemento-
vany moduly pro aplikace heterogennich rovnovah
,»Rozpustnost mineralt v roztocich komplexotvornych
Cinidel, ,,Zpracovani pud kontaminovanych tézkymi ko-
vy“, ,Koloidy“ a ,Speciace tézkych kovl v jeze-
rech® (chemie Zivotniho prostfedi, geochemie). Tyto mo-
duly na interdisciplinarni Grovni zaji$t'uji aktualnost uve-
denych ptiklada.

Tento vyukovy software ma samoziejmé i nékolik
nedostatkli, o kterych je nutné se zminit. SolEq nabizi
mnoho tutoriald rizné obtiznosti, které nelze vyuzit pouze
v jednom pfedmétu. Tutoridly o niz§i urovni je mozné
vyuzit pro pfednasky v bakalafském studiu, kdezto tutoria-
ly o vys$si trovni v kurzech magisterského a doktorand-
ského studia. Program je dostupny pouze v anglickém
jazyce a je vyhodny pro nenasilné seznamovani s anglic-
kou odbornou terminologii, pokud jsou studenti adekvatné
seznameni s terminologii Ceskou. Jelikoz software vyuziva
nékolik simulac¢nich programi (napf. pro titracni kiivky
nebo distribu¢ni diagramy), je mozné pozorovat pro vy-
pocty pomoci software ,,Species”, Zze n€kdy pfi zadani
nekterych obvyklych parametri (nulova koncentrace —
nutno nahradit koncentraci 10~* mol.dm™), dojde k prete-
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Ceni/podteceni vypoctu v disledku d€leni nulou. Také
ktivky v nékterych distribu¢nich diagramech nejsou vy-
kresleny s dostateCnou piesnosti (napf. v ptipadé acidoba-
zické rovnovahy jednosytné kyseliny se kiivky zastoupeni
obou forem maji protinat pfi pH = pK, a jejich zastoupeni
ma odpovidat 50 %), coz muze byt zpisobeno problémy
s grafikou. Ne&které doplitkové reference k probiranym
tématim jsou starSiho data. Symboly pouzité ve vykladu
nejsou vzdy dostatecné definovany nebo jejich definice
dostatecné pristupné v textu. Navic v programu neexistuje
moznost posouvat jednotlivd okna tak, aby bylo mozné
soucasné pracovat s nékolika okny soucasné. Zavislost log
(K) jako funkce logaritmu iontové sily (pouziti Daviesova
vztahu pro nizké hodnoty iontovych sil roztoki) neni ob-
vykla, ale autofi pracuji na odstranéni tohoto nedostatku
aplikaci Teorie specifickych iontovych interakci (SIT,
it.*"%) pro extrapolaci rovnovaznych konstant na roztoky
o vys§i hodnotach iontovych sil.

To jsou ale pouze okrajové pfipominky, které nesni-
zuji kvalitu uvedeného produktu a Ize doufat, ze v dalSich
verzich budou odstranény. Renomovani autofi vytvofili
jeden z nejlepsich programovych balikt pro vyuku rovno-
vah dostupnych v soucasnosti na trhu. Software nabizi
kompromis mezi praktickym pohledem a teoretickou
strankou vzdélavani v chemii. Vybér probiranych témat je
zajimavy a obsazny, ale ne zase pfili§ detailni, takZe uspo-
koji vSechny zéajemce o rychlou informaci. Systém je
vhodny jak pro interaktivni vyuku pfimo v pfednaskach ¢i
seminafich, tak pro opakovani nékterych ¢asti ke zkousce
¢i v dal$im pribéhu studia nebo v praxi v piipadé celozi-
votniho vzdélavani.
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Obr. 3. Ukazka mozZnosti simulace titra¢nich k¥ivek a distribu¢nich diagramii v realném case

3. Zavér

SolEq je programovy balik vytvofeny pro vyuku rov-
novah v bakaldfském programu (zakladni kurz analytické
chemie). Muze byt vyuzit také v magisterském a dokto-
randském programu (napf. pokrocilé kurzy ,Modelovani
chemickych systému v roztocich®, ,,Metody studia rovno-
véh a kinetiky reakci“ nabizené na pracovisti autorti). Sys-
tém pokryva pomoci jednotlivych moduld principy a apli-
kace acidobazickych, redoxnich, srazecich a komplexo-
tvornych rovnovah v homogennich i heterogennich systé-
mech. SolEq dale nabizi vypocetni software pro aplikaci
rovnovaznych principti na realné systémy (speciacni pro-
gramy, databaze, programy pro korekci na iontovou silu
a teplotu, aj.). 30 vyukovych textd je vzajemné propojeno
s 6 vypocetnimi subsystémy pomoci listovych funkci
a hypertextovych propojeni, které usnadriuji praci a zvySu-
ji prehlednost. Prezentace obrazka a grafii je informativni
a dobfe srozumitelna. Vyukové materialy (,,tutorials®) maji
odpovidajici délku a naroc¢nost a nékteré z nich lze expor-
tovat ve form¢ souboru formatu Word. SolEq lze pouzit
pro podporu vyuky v ramci prednasek a laboratornich cvi-
¢eni nejen analytické chemie, ale i specialnich prednasek
z koordinacni chemie, chemie zivotniho prostiedi nebo
speciacniho modelovani.

Prace byla podporovana grantem ,,Modelovani che-

mickych systémii v roztocich® Fondu rozvoje vysokych skol

522/2003/ Féa.
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P. Lubal and J. Havel (Department of Analytical
Chemistry, Faculty of Science, Masaryk University, Brno):
SolEqQ™ Software Package for Teaching of Chemical
Equilibria and their Applications

The significance and problems of chemical modelling
in chemical analysis are discussed. SOIEq™ is a software
package made for teaching of chemical equilibria, which
covers, in individual modules, principles and applications
of acid-base, oxidation-reduction, precipitation and com-
plex-forming equilibria in homogeneous and heterogene-
ous systems. Main features of the program as well as its
potentials and weakpoints are described in detail.



