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Kapitola 1

Uvod

V dnesni dobé patii chemie vedle informatiky k nejvice vyuzivanym a rozvijenym
védnim obortim a je nedilnou souéasti vétsiny primyslovych odveétvi. At se podivame
do libovolné vyrobni firmy, vSude je dulezité vyvijet parametry vyrobku tak, aby
vysledné produkty mély co nejlepsi vysledné vlastnosti, odpovidaly predpisum ¢i
dokonce nebyly zdravi zdavadné — potravinarskd chemie se zabyva vhodnymi i
nezadoucimi zménami, kterym potraviny podléhaji v prubéhu jejich vyroby, uchova-
vani a zpracovani, a to jejich podpofenim i potlacenim, chemie Zivotniho prostredi
zase ochranou a upravami vody ¢i zpracovanim odpadu, chemie materidlu se stara
o dosazeni pfesné vymezenych parametru stavebnich materidlu, hnojiv ¢i kosme-
tickych produkttu, farmakologickd chemie se soustieduje na syntézu novych kva-
litnéjsich 1é¢iv.

Tento obor je tedy natolik dulezity, ze se zaklady jeho vyuky se zacina jiz
na druhém stupni zakladni skoly. Véda je vyucovana nejen jako teoretické ucivo
v poslucharnach, zédk si nejlépe zapamatuje nové poznatky metodou praktického
poznavani s moznosti sam si chemické vlastnosti vyzkouset, nejlépe rovnou v che-
mické laboratori. Zakladni skoly bohuzel ¢asto nemaji prostiedky, prostiedi ani
moznosti ke ziizeni téchto laboratoti, déti plnici zakladni skolni dochazku také jesteé
nékdy nejsou schopné dodrzovat presné predepsané predpisy a bezpecnostni opatieni,
pokus se ¢asto nepovede a na jeho opétovné zalozeni jiz nezbyva dostatek casu ¢i
neni mozné plytvat chemickymi surovinami.

Proto by bylo vhodné umoznit zékum ¢i lidem, kteri by si chtéli vyzkouset, jak
prace v chemické laboratori muze vypadat, aby si mohli spustit pocita¢, zapnout
vhodny program a odptednasené ucivo vyzkouset sami bez nutnosti nakupovat drahé
chemické aparaty ¢i bez strachu z vybuchu pfi nepovedeném pokusu.

Nevyhodou je, ze vyzkum v oboru chemie pravdépodobné nikdy nebude v takové
fazi, kdy by bylo mozné obecné popsat vSechny vlastnosti chemickych latek a jejich
vzajemné interakce, natoz pak vy¢islit tyto vztahy pomoci vzorcu a rovnic. Jiz tak
je v této dobé chemicka nauka ovSsem velmi rozsahla.

V prubéhu prace vznikl program CHEMICA, ktery simuluje zaklady chemickych
déju a fyzikalnich vlastnosti, které mohou zajimat laika, nemajictho odbornou pri-
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pravu ve slozitych chemickych disciplinach, a které jsou jiz natolik probadané, ze je

vvvvvv

Simulace programu vychazi z teoretickych zakladu ve druhé kapitole.

Vyznamnou funkeci programu, vyuzitelnou zejména pro praci ve skole, je moznost
vytvaret tzv. skripty — spustitelné soubory obsahujici definici posloupnosti krok,
vedouci studenta ke zdarnému dokonc¢eni pokusu pomoci poznamek, které se studen-
tovi v prubéhu prace zobrazuji a vyckavaji, az student zddanou akci vykona.

Treti kapitola obsahuje uzivatelskou dokumentaci, ktera slouzi pro orientaci pti
uzivani programu i pro piehled vSech jeho funkci. V dalsi kapitole jsou predstaveny
problémy, které vznikly pii implementaci a jak byly feSeny. Posledni kapitoly srov-
navaji program CHEMICA s konkuren¢nim programem a nastinuji dalsi jeho mozny
vyvoj. Nedilnou ptilohou této prace je prilozené CD, které obsahuje:

instala¢ni soubor programu Chemica

elektronickou verzi tohoto textu

vSechny zdrojové soubory programu

specifikaci

V podadresari skripty hlavniho adresare programu jsou vzorové piiklady, které
je mozné si vyzkouset.



Kapitola 2

Vychozi teorie

2.1 Zakladni pojmy

VVVVVV

utvarn). Vlastnosti jednotlivych latek jsou zdvislé na struktute a vzajemném posta-
veni jednotlivych castic.

Pro vypocty ¢i pro ziskani informaci o vlastnostech latky jsou dulezité tyto fy-
zikalni velic¢iny:

1. Relativni molekulova hmotnost — skute¢né hmotnosti jednotlivych mole-
kul a atomu jsou velmi malda ¢isla, se kterymi by bylo obtizné pocitat. Proto

se zavadi pojem atomovd hmotnostni jednotka, definovana jako - hmotnosti

12
atomu uhliku. Relativni molekulovad hmotnost latky M, se pocita jako soucet
relativnich atomovych hmotnosti vSech atomu, které tvori tuto molekulu. Pro

vypocet skutetné hmotnosti molekuly plati vztah [4]

m =M, -my,
kde m, je atomova hmotnostni jednotka.

2. Pro chemické vypocty se vice hodi velicina Latkové mnozstvi, ktera charak-
terizuje mnozstvi ¢astic v latce. Jednotkou je jeden mol, obsahujici 6,023 - 1023
casticl4].

3. Latkova koncentrace se uziva pii vypoctu rychlosti chemické reakce. Vy-
jadiuje latkové mnozstvi rozpusténé latky v 1 dm? roztoku. Latkovéa koncen-
trace c(A) latky A je v daném roztoku rovna podilu latkového mnozstvi této
latky n(A) a objemu roztoku V' [4]:

n(4)

c(A) = 7



2.2 Zmeény teploty
O teploté plati tento poznatek:

Jestlize maji dvé ruzna télesa A, B ruzné teploty T, Tz a jsou v tepelném
kontaktu, jejich teploty se vyrovnavaji, az dosahnou teploty T

7 toho vyplyvé, ze teplotu lze pritadit pouze takové termodynamické soustave, ve
které jsou vSechny ¢asti v tepelné rovnovéaze. V bance dochézi k pomérné rychlému
promiSeni jejich ¢asti, proto ji muzeme jednotnou teplotu priradit (vyzafovani tepla
do okoli zde neuvazujeme, banku lze pro ucely simulace povazovat izolovanou sou-
stavu).

Pfi tepelné vymeéné dvou téles A4, Ap 1ze energetickou bilanci pfi tepelné vymeéneé
vyjadrit pomoci Kalorimetrické rovnice[5]:

mACA(TA — T) = chB(T — TB) (21)

kde m; je hmotnost télesa, ¢; mérna tepelna kapacita télesa, T; je puvodni teplota
télesa a T' je vysledna teplota soustavy.

Obsah banky muzeme vnimat jako soustavu jednotlivych latek v ni obsazenych,
proto pro miseni obsahu dvou banék By, By vyuzijeme 2.1

(Z mzcl)(TBl — T) = (Z mzcz)(T — TB2)
i€B, 1€B>
kde 7 jsou jednotlivé latky v bance, m; jejich hmotnosti a ¢; jejich mérné tepelné
kapacity.
Pti ohtivani ¢i chlazeni banky dochézi k dodani kladného (ohiivani) ¢i zdporného
(chlazeni) tepla soustavé a dochézi ke zméné teploty soustavy. Zménu teploty lze
vyjadrit dapravou 2.1 takto:

i€B

kde @ je teplo soustavé (bance) dodané.

2.3 Zmény skupenstvi

P1i zahtivani krystalického pevného télesa dosdhneme urcité teploty, nazyvané bod
tani, kdy nastava spontanné v celém objemu télesa prechod do kapalného stavu —
tento jev se nazyva tdni. Opacny jev — tuhnuti — nastava za stejné teploty. Pro
zménu stavu celého télesa musime télesu dodat energii nazyvanou skupenské teplo
tani. Velikost tohoto tepla je zdvislda na hmotnosti télesa. Plati [5]

L=1Im

kde L je skupenské teplo tani, [ je mérné skupenské teplo tani a m je hmotnost
telesa. Po dobu, kdy téleso ptijimé teplo tani, nedochazi k ristu teploty.
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Stejny piipad nastava pti zméné skupenstvi mezi kapalnym a plynnym, ke které
dochézi pii teploté varu.

V pripadé, ze bod tani je roven bodu varu, téleso méni svij stav primo mezi
pevnym a plynnym.

2.4 Rozpustnost

Roztok je smés dvou a vice latek, které jsou navzajem dokonale promiseny, ale pritom
spolu nereaguji[8]. V roztoku obvykle rozlisujeme rozpoustédlo a rozpusténou latku,
pricemz rozpoustédlem nazyvame vétsinou latku, které je vic. Nejznaméjsim roz-
poustédlem je voda.

Rozpustnost latky je vlastnost, ktera vyjadiuje, jaké maximalni mnozstvi latky
je mozno rozpustit ve vodé (rozpoustédle); pokud se jiz dalsi mnozstvi latky neroz-
pousti, jedné se o nasyceny roztok.

Informace o rozpustnosti latek ve vodé za normalnich podminek muzeme ziskat
z chemickych tabulek.

2.5 Chemické reakce

Chemicka reakce je déj, pri némz za vhodnych vnéjsich podminek dochézi k preméné
nékterych latek (reaktanti) na latky jiné (produkty). Jeho podstatou jsou ve skutec-
nosti srazky molekul reaktantti, po nichz nasleduje zanik nékterych vazeb a vytvoreni
vazeb novych.

Pro objasnéni mechanismu premény reaktantu na produkty byly postupné vyvi-
nuty dvé teorie [2]:

e Srazkova teorie predpoklada, ze ¢astice pri srazce musi mit urcitou orientaci
a energii, kterou vyuzije k rozstépeni existujicich vazeb a poté jsou vytvoreny
vazby nové.

e Teorie aktivovaného komplexu piekonala srazkovou teorii, nebot piesnéji
popisuje energetické zmény pii reakci. Vychazi z predstavy, Ze reagujici ¢astice
pii sréazce vytvori nejdiive tzv. aktivovany komplex. Ten je nestaly a rychle
se rozpada na produkty reakce. Rozdil mezi energii aktivovaného komplexu a
energii vychozich latek oznacujeme jako aktivacni energii E 4.
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Reakceni rychlost definujeme jako prirustek latkového mnozstvi produktu ¢i jako
ubytek latkového mnozstvi reaktanti. Chemické reakce probihaji ruznou rychlosti,
nebot jsou ovliviiovany vnéjsimi i vnitinimi faktory, které muzeme shrnout takto:

e povahou reagujicich latek

koncentraci reagujicich latek

teplotou
e tlakem

e pritomnosti katalyzatoru

Tato oblast jesté neni zcela probadana, existuje proto mnoho teorii, které popi-
suji vztahy mezi rychlosti reakce a podminkami, ve kterych probiha. Vétsina téchto
poznatku je ziskdna pouze experimentdlné a je pouzitelna Casto pouze pro urcitou
reakci, jejimz prubéhem se védci zabyvaji casto velmi dlouhou dobu. Pfesto se po-
kusime zobecnit alespon hlavni faktory u jednodussich reakei:

2.5.1 Vliv koncentrace

Pokud probiha chemické reakce za konstantni teploty, je jeji rychlost pfimo imérna
sou¢inu koncentraci reaktantu. Zavislost rychlosti reakce na koncentraci reaktantu
vyjadiuje kinetickd rovnice[6], napt pro reakci A + B — produkty mé tvar:

v =k -[A*-[B)° (2.3)

kde v je rychlost reakce, [A], [B] molarni koncentrace litek (pocet molu latky na
1000 ml celé soustavy) a k je rychlostni konstanta reakce, zdvisld na teploté. «, 3
urcuji rad reakce, v jednodussich ptripadech jsou totozné se stechiometrickymi koefi-
cienty ptislusnych latek v chemické reakci (zde 1,1).

2.5.2 Vliv teploty

Zavislost rychlosti reakce na teploté vyjadiuje Arrheinova rovnice|6]
—-E
k=A -ert (2.4)
kde A je frekvencni faktor, F4 je aktivaéni energie, R je tzv. univerzalni plynova
konstanta (8.314J - K1 -mol™!) a T je teplota zadand v kelvinech.

Hodnoty E4 a A jsou zavislé na reakénim mechanismu jednotlivych reakci, vy-
jadfuji mimo jiné i pravdépodobnost, Ze jednotlivé ¢éstice budou vhodné natoceny,
tedy Ze jejich srdzky budou téinné. Tyto hodnoty jsou v praxi zjistovany experi-
mentarné.

2.5.3 Dalsi vlivy

Pritomnost katalyzatoru ovliviuje faktory uréujici reakéni rychlost - napriklad zmen-
Suje aktivacni energii A. Tento a podobné jevy ovsem neni mozné dostateéné vycislit,
proto jej zde zanedbame.
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Kapitola 3

Implementace

3.1 Pozadavky na program

3.1.1 Grafické rozhrani

Program je urc¢en k vyukovym ucelim a mél by tedy obsahovat piijemné a nézorné
uzivatelské rozhrani, ovladani by mélo byt dostatecné jednoduché pro bézného uzi-
vatele. Fyzické objekty obsazené v laboratori by tedy mély co nejvérnéji zobrazovat
realny objekt. Ovladani programu by mélo byt mozné prostfednictvim ”klikani”.

[ 2222 - CHEMICA I _{of =i
Soubor Opravy  Zobrazeni Wlodit 2afizeni Barka Skipt Mastaveni Nipovida

D@ &|w(@f || o|wla|d]#] &=

Bafky E |

Destiatni bafika 1
Kadinka 2

Kahany u

Kahan 1

Mrazaky ]

Mrazak 1

Bl
e

Obrazek 3.1: Hlavni okno programu Chemica

3.1.2 Implementace chemické a fyzikalni teorie

Neni logicky mozné implementovat vSechny redlné vlastnosti, realita je urcitym
zpusobem zjednodusena (napf. nenf bran v potaz tlak, rozpinavost latek v dusledku
pomeérné absence potiebnych vzorcu ¢i dat). Fyzikalni a chemické chovani, které lze
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popsat pomoci vzorcu, rovnic ¢ algoritmu bude takto (algoritmicky) v programu
implementovano. Vlastnosti, chovani a veli¢iny , které neni mozné obecné popsat,
budou zavedeny do programu pomoci databéze. Cilem této prace neni shromazd ovat
chemické tudaje o vSech chemickych latkach ¢i reakcich, je tedy pouze na uzivateli,
jaka data do programu vlozi. Urcitd sada dat je dodavana spolu s programem.

3.1.3 Rizeni pokusti

Dulezitou vlastnosti programu je moznost korigovat praci studenta v prubéhu po-
kusu, coz se déje pomoci Tidicich skriptu. V prvni fazi je nutné zadat posloupnost
kroku, které budou uzivateli postupné zobrazeny. Pro editaci téchto kroku by mélo
byt vytvoreno dostatecné nazorné rozhrani s jednoduchym ovladanim.

3.2 Problémy a jejich reSeni - grafické prostredi

Pro pfijemnou praci v programu je nutné vyvinout dostatecné pritazlivé grafické

VVVVVV

prace.

3.2.1 Zakladni rozdéleni aplikace

V jednom okamziku muze byt v ramci jedné aplikace otevieno pouze jedno prostiedi
laboratore.

Vétsinu plochy hlavniho okna zabira pracovni plocha laboratore. Pod hlavnim
menu aplikace je nastrojova lista usnadnujici volani nejpouzivanéjsich prikazu z menu.
Mimo okna pracovni plochy jsou zde dalsi podokna, pomahajici udrzovat orientaci
mezi jednotlivymi objekty v laboratori.

Program prochézi za svého chodu mezi stavy aktivni a pasivni. Pokud je apli-
kace oteviena a je v aktivnim stavu, je mozné vytvaret objekty a v pravidelnych
intervalech dochazi ke kontrolnimu vypocetnimu cyklu, ktery upravuje obsahy jed-
notlivych banék v zavislosti na jejich obsahu a vzajemném postaveni. V pasivnim
stavu k tomuto nedochazi.

Po spusténi se program nachazi ve stavu pasivnim. Odpovida tomu skutec¢nost,
ze nemame nactené databaze s informacemi a nemuzeme tedy pracovat v prazdné
laboratoti. Do aktivniho moédu je mozné prejit tak, ze vytvorime pomoci priuvodce
novou laborator (pokud je urcéena defaultni databaze informaci, je nova laborator vy-
tvorena automaticky), otevieme ulozenou laboratof ¢i otevieme a spustime ulozeny
skript.

Pti ukonceni aktualni laboratore je program preveden znovu do stavu pasivniho.

3.2.2 Vykreslovani

Pracovni plochu laboratore je nutné prekreslit ze dvou duvodu - pokud doslo k néjaké
akci ze strany uzivatele nebo prekryti okna aplikace jinym oknem, ¢i po zméné obsahu
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Spusténi programu

Prlvodce vytvorenim

Uzavrit laborator

Aktivni mod

Stop

)
Q
<2
<
2\
3
O\
o
A

Spustit

Prlivodce editaci skriptu

Obrazek 3.2: Prechody mezi médy programu

banék zpusobenych vypoctem pii kontrolnim cyklu.

Vzhledem k tomu, ze vykresleni banék a jejich obsahu neni jen pouhym vykres-
lovanim grafickych primitiv, ale je zde treba ur¢itého vypoctu, neni vhodné vykres-
lovat vzdy celou plochu okna - naptiklad pfi tazeni objektu mysi by bylo nutné ve
velmi kratkych intervalech prepocitavat barvu, vysku a dalsi vlastnosti obsahu a vy-
kreslovat bitmapu obrazku skla vSech banék v laboratofi, coz by predstavovalo prilis
vysoké naroky na systém.

7 tohoto duvodu jsou provedeny dvé tupravy zakladniho zptusobu vykreslovani:

1. v kazdém okamziku, kdy je tieba ptekreslit urcitou oblast laboratofe, je pfe-
kreslovan pouze nejmensi obdélnik, ktery tuto oblast obsahuje

2. kazdy objekt v laboratofi (banka, kahan, mrazdk) si udrzuje svou vlastni malou
bitmapu a jeji kontext zaiizeni. V pripadé, ze ma byt zménén vzhled samotného
objektu — doslo k zméné obsahu banky v dusledku chemické reakce, doslo ke
zméné skupenstvi, do banky byla pridana dalsi latka, doslo ke zméné vykresleni
plaménku kahanu atd. — objekt vypocte informace nutné ke svému zobrazeni
a vykresli svij obrazek pouze do pomocné bitmapy.

V pripadé, ze pozdéji dojde ke zneplatnéni urcité oblasti okna ¢i ke zméné
pozice objektu, objekt je pozadédn o vykresleni. Poté pouze piekresli obrazek
ze své bitmapy do hlavni bitmapy na urcené misto.

K omezeni blikan{ pti vykreslovani je pouzita metoda tzv. dvojiho bufferingu[9] —

nejdiive jsou obrazky vSech objektu vykresleny do pomocné bitmapy, kterd je v pa-
meéti, a az nakonec je cely obsah bitmapy v paméti zkopirovan do bitmapy v okné.
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Pokud banka obsahuje néjaké latky, je tfeba je graficky znazornit. Pomoci in-
formaci v databazi vypocitame objem obsahu banky. Kazda banka méa zadan svuj
udaju vypocteme, jakou vysku mé hladina obsahu, v zédvislosti na tvaru banky (
koule, vélec, kuzel). Barvu obsahu ziskdme vazenym prumérem barev jednotlivych
latek v zavislosti na jejich jednotlivych objemech.

V okamziku, kdy uzivatel ohiiva banku a dospéje do bodu zmény skupenstvi
nekteré z latek v bance, prestane docasné narustat teplota v bance, jak jsme si po-
psali v kapitole 2. Pfi testovani programu bylo zjisténo, ze neinformovany uzivatel
nechape, proc¢ se teplota ”zastavila”, i kdyz z dialogového okna popisujiciho obsah
banky je patrné, ze dochazi k preméné skupenstvi. Bylo proto nutné tuto situaci
néjak graficky znézornit. Pii vykreslovani obsahu banky tedy neni nevykreslujeme
cely obsah banky najednou, ale pomyslné rozdélime jeji obsah na tii casti, jez vy-
kreslime zvlast: ke ”dnu” banky vykreslime objem latek, které se nalézaji v pevném
skupenstvi, nad né vykreslime latky v kapalném skupenstvi a latky rozpusténé ve
vodé a nejvyse vykreslime vSechny plyny. Vertikalni poradi skupenstvi jsme zvo-
plynné latky byvaji nejlehéi a kapaliny je tudiz nadnasi. Tato predstava samoziejmé
nevystihuje pfesné vsechny latky v piirodé, ovSem pro vytvoreni predstavy o situaci
uvniti banky je vhodna.

Kazdému ze tii skupenstvi vypocitame jeho barvu. Kapalnou ¢ast vykreslime
zpusobem, jaky jsme popsali v puvodnim algoritmu. Pevnou ¢ast vykreslime se vzor-
kovénim, jehoz barva je tmavsi nez barva pevnych latek (zvyraznime tak napf. zménu
skupenstvi v pripadé, ze v bance je jen jeden druh latky - obé ¢asti by byly vykresleny
stejnou barvou). Plynnou ¢ést odlisime tak, ze vykreslime pouze ndhodné zvolenych
50 procent vykreslovanych pixelu - zndzornime tak "mihotani” jednotlivych c¢éstic.

Pokud je banka naklonéna, predpokladame, ze obsah se promichal a obsah vy-
kreslujeme pouze zakladnim zpusobem.

Pri prelévani obsahu jedné banky do druhé je vidét zménu vysky sloupce obsahu
u obou banék. Pro lepsi grafické zndzornéni pretékani vykreslujeme proud ”kapicek”
stékajici dolu mezi horni a spodni bankou.

P1i vykreslovani hoirdku simulujeme tfepotani plaménku tak, Ze jsme jej rozdeélili
na tii casti, z nichz kazdd muze byt zobrazena Ctyfmi zpusoby nezavisle na sobé —
celkem tak pii ndhodném vybéru vykreslované varianty ziskavame dvandct ruznych
zobrazeni plaménku.

Pii vykreslovani "mrazdku” jsme vyuzili fantazie. Na jeho povrchu tedy nahodné
vytvarime ”bublinky”, které postupné stoupaji vzhuru a muzeme si predstavit, ze
pii dotyku s jinym télesem ho ochlazuji.

3.2.3 Posuvniky

Plocha, ve které muZe uzivatel umistovat své objekty, neni programem nijak ome-
zena, ma pouze své docasné omezeni, které je mozné libovolné zvétsovat. Vyhled na
vSechny objekty je omezen pouze vyfrezem okna, kde je pracovni plocha zobrazena.
Pro pohyb po plose jsou slouzi dva posuvniky. Pti spusténi nové laboratore ma pra-
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covni plocha zadana urcitou pocatecni velikost. Tu je mozné zvétsit tak, ze néktery
z objektu umistime na okraj dosavadni plochy, ta automaticky upravi svoje okraje.

Pri vytvareni posuvniku bylo nutné dohlédnout na to, aby velikost jejich jezdcu
stale odpovidala poméru velikosti vytezu okna a velikosti plochy a aby nebylo mozné
vyjet pomoci posuvniku mimo aktualné omezenou plochu ¢i néktery z objektu labo-
ratore nebyl nedostupny.

Pti vykreslovani laboratore neni nutné udrzovat si v paméti velkou bitmapu, do
které by se vykreslovala celd plocha. Vykreslujeme pouze oblast uréenou velikosti
vyTtezu okna a pozice obou posuvniki.

3.2.4 Podokna

Uzivatelska plocha hlavniho okna aplikace je rozdélena na nékolik podoken. Uzivatel
si muze nastavit rozméry jednotlivych oken ¢ nékterd z nich skryt, pro zachovani
"poradku” a ptrijemnéjsitho vzhledu ale zména pozice jednoho podokna ovlivni pozici
ostatnich.

Pti zméné rozméru jednoho z oken je voldna funkce, kterd poopravi rozmeéry
ostatnich, v zavislosti na tom, zda jsou viditelnd. Pii zméné velikosti celého okna
maji podokna vlevo a nahote ”prednost” pred ostatnimi okny — jejich rozmeéry jsou
ponechany a upravena je velikost oken vice napravo a vyse.

3.2.5 Operace Zpét/Vpied

Vzhledem k tomu, ze obsah banky muze vlivem chemické reakce podléhat urcitym
zménam, nebylo by vhodné operace Zpét a Vptred implementovat, v soucasnosti je
to ovSem u grafickych aplikaci samoziejmost, je zde moznost vracet alespon edita¢ni
akce, které neberou ohled na obsah banky:

1. vlozeni objektu
posun objektu

smazani objektu

- W

vyprazdnéni banky
5. zméteni teploty
6. preklopeni banky

Implementace provadéni operaci Zpét a Vpied byla vytvorena takovato: V pro-
gramu jsou dva zasobniky, zastupujici pamét pro operace Zpét a Vpied. Pokud dojde
k nékteré z téchto editacnich akci, je vytvorena instance ttidy pamet_akce, kterd ob-
sahuje informaci o typu akce, objektu, kterého se akce tykala, a dalsich podrobnosti.
Tato instance je umisténa na vrchol zasobniku Zpét. Pii stisknuti tlacitka Zpét je
ze zasobniku vyjmuta posledné vlozend instance, podle jejich informaci jsou prove-
deny piislusné zmény a instance je vlozena na vrchol zasobniku Vpted. Pti stisknuti
tlacitka Vpred je obdobné vrchol zasobniku Vpred premistén na zasobnik Zpét.
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Program rozezna, zda se jednd o vraceni ¢i opakovani akce, a podle toho se
zachova — neni tfeba upravovat informaci o akci podle toho,do jakého zasobniku
ma byt vlozena.

Obsah zasobniku Zpét neni nijak omezen, v zasobniku Vpted je vzdy maximélné
tolik polozek, kolik jich bylo pfemisténo ze zasobniku Zpét. V okamziku, kdy dojde
ze strany uzivatele k néjaké akci a do zasobniku Zpét je vlozena nova informace,
zasobnik Vpfred je vyprazdnén.

3.2.6 Kopirovani a mazani objektu

Pri kopirovani oznacenych objektu jsou kopie jejich instanci vlozeny do specialniho
kontejneru.

Pti mazani objektu neni z duvodu kompatibility akce Zpét jeho objekt smazan
z paméti programu — pouze je uveden do stavu, kdy neni vykreslovan na plochu a
neprobihaji v ném zadné zmény. VSechny instance objektu, které byly do laboratore
vlozeny od chvile vytvoreni ¢i otevieni této laboratore, jsou udrzovany v paméti
programu a jsou vymazany az pii ukonceni aktualni laboratore.

3.3 Problémy a jejich reSeni - vypocetni model

Program je v podstaté real-time aplikaci simulujici prostredi laboratote. V kratkém
intervalu je opakované upravovan jeji obsah v zavislosti na implementovanych pra-
vidlech. Program byl napsan v jazyce C++ s vyuzitim Win32API funkci.

3.3.1 Zakladni datové struktury

Logickym zastupcem programu je instance tfidy ProgramEngine, ktera obsahuje
vSechny polozky a metody nutné pro chod programu. Jejimi nejvyznamnéjsimi tiidami
jsou kontejnery m_datalatka obsahujici databéazi informaci o chemickych latkach,
m_datareakce obsahujici databazi informaci o chemickych reakcich a m_objekt, ktera
obsahuje seznam vsech fyzickych objektu (banék, kahanu, mrazédku) v laboratofi.

M _datalatka je asociativni pole obsahujici instance tiidy datalatka, logicky zastu-
pujici jednotlivé chemické latky, jejimiz polozkami jsou vSechny vlastnosti chemické
latky popsané v 4.5.1, klice tvoii jejich hodnoty CAS-RN. M_datareakce je asocia-
tivni pole s moznosti duplicitnich klici, obsahem jsou zde instance tiidy datareakce
zastupujici jednotlivé informace o reakci ( predevsim seznamy CAS-RN reaktantu a
produktu a udaje pro vypocet rychlosti). Klice zde tvori specidlné utvorené hodnoty
trislozkového typu CAS-RN, vypocitané jako soucty jednotlivych slozek CAS-RN
reaktanti reakce. Aby bylo mozné rychle vyhledat vSechny reakce, kde zname re-
aktanty, ale nezname jejich jednotlivé pocty, zapocitavame hodnotu CAS-RN pouze
jednou u kazdého reaktantu, nezavisle na jeho stechiometrickém koeficientu (napf. re-
akce A+B — ... bude tedy zarazena se stejnym klicem jako reakce 2A+B — .. .).

Vsechny fyzické objekty jsou v programu sdruzeny v seznamu m_objekt. Ten obsa-
huje ukazatele na instance tiidy objekt, jiz jsou vSechna télesa v laboratofi potomky.
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Takto bylo zvoleno z hlediska jednodussiho sériového pristupu ke vsem objektum v la-
boratofi a moznosti pouzit virtualni funkce odlisné podle typu objektu, predevsim
pro vykresleni objektu. Od tiidy objekt jsou odvozeny tiidy bankakulata zastupujici
v laboratoti banku, horak zastupujici kahan a tiida mrazak, ktera zastupuje mrazdk.
Tiida objekt nese informaci o pozici a rozméru fyzického objektu, jeho jméno a vi-
ditelnost a metody pro manipulaci s témito ¢lenskymi proménnymi.

Tiida horak a mrazak obsahuji navic proménné a metody potiebné k jejich vy-
kresleni. Tyto dveé t¥idy jsou si velmi podobné, vzhledem k jinému zpusobu vykres-
lovani a s tim spojenému rozdilu mezi pomocnymi daty bylo nutné vytvorit tiidy
samostatné.

Trida bankakulata je odvozena od tiidy objekt a od tiidy bankaVelka, kterd ob-
sahuje data a metody urcené k chemickému a fyzikalnimu vypoctu. Tyto vlastnosti
jsou pridéleny tridé bankakulata prostiednictvim dédéni z logického duvodu proto,
ze chemické a fyzikalni vypocty jsou implementovany bez zavislosti na tom, o jaky
typ banky se jedna ¢i kde a jakym zpusobem bude vykreslena.

Trida bankaVelka obsahuje udaj o teploté a seznam latek, které obsahuje. Nej-
bance a na vypocty ohledné chemickych reakci.

Triida bankakulata pridava dalsi informace, které popisuji banku jako fyzicky
objekt, napriklad idaje o objemu banky a jejim druhu viz 4.1 a implementuje metody
pouzivané predevsim pii vykresleni banky a pti manipulaci s bankou jako s fyzickym
objektem.

Pti vlozeni nového objektu do laboratore je ukazatel na néj pripojen do seznamu
m_objekt; pti vymazani objektu uzivatelem je pouze nastavena hodnota viditelnosti
objektu na FALSE; v tom pripadé nedochazi k vykreslovani objektu, ani k zddnym
jeho vnittnim vypoctum.

3.3.2 Datové typy

V programu byla vytvotrena tfida cislolong jako specidlni ciselny typ prevazné ze
dvou duvodu:

1. u nékterych udaju v laboratori lze predpoklddat, ze muze nastat situace, kdy
maximéalni hodnota ¢i délka standardnich ciselnych typu nebude dostacujici
(napt. hmotnost nékteré latky v barice bude tak vysokd, ze v pouzitém stan-
dardnim typu nezbude misto na zadani desetinnych cifer az po presnost, kterou
pozadujeme) — bylo by tedy vhodné vytvorit typ s pruznou délkou zaznamu

2. mnoho chemickych ¢i fyzikalnich dat zadavanych do databéaze je udavéano ve
formatu x10Y, jehoz syntaxi je vhodné v dialozich podpotit. Tento tidaj by
mohl byt uvniti programu piekladén na typ double, ovsem vzhledem k (i kdyz
nepatrné) neptesnosti pii jeho manipulaci muze jiz pii zpétném vypisu této
hodnoty dojit k zobrazeni této chyby uzivateli

7 tohoto duvodu byla zavedena trida cislolong a jeji metody jako ridky seznam
dvojic tvaru bas10¢P, ktera je vyuzita ve velké ¢asti ¢iselnych udaju v laboratofi.

18



Tiida cislolong implementuje aritmetické operace pocitanim s polozkami v deka-
dickém tvaru — poupravenim této ttidy na bindrni format by bylo mozné urychlit
vypocty.

3.3.3 Zmeény teploty

Kazda latka v bance ma zadano, jaké je jeji mnozstvi v gramech. Abychom si mohli
pamatovat, jaka ¢ast latky je jiz napt. v kapalném stavu pfi tani latky, udrzujeme si
v paméti také hmotnost latky, ktera jiz podlehla zméné skupenstvi.

Pii ohfivani ¢i ochlazovani banky je volana metoda tiidy bankaVelka Ohrev
(Ochlazeni), kterd pocita zménu teploty banky. Jako parametr ziskava velikost tepla,
které je bance predano v zavislosti na vykonu kahanu a jeho vzdalenosti od banky. Pti
zméneé teploty vychazime ze vzorce 2.2. Musime dat ale pozor na zmény skupenstvi
latek, proto pocitame podle nasledujiciho algoritmu:

Dokud je teplo vétsi nez 0

Je rovna teplota barky teploté zmény

skupenstvi nékteré z latek v bance? Vypoctu energii potfebnou k tomu,
aby vSechny tyto latky dokoncily zménu skupenstvi

Ne Ano

v

Je tato energie vétsi nez dodavané teplo?

Ne

o - Kazdé latce dodam pozadované teplo
- teplo = teplo - celkova pozadovana energie

Ano | - Kazdé latce doddm pouze teplo pomérné ke vztahu
L | “pozadovana energie : teplo dodané barice”

-teplo =0
v
Vypoctu vyslednou teplotu po pfedani tepla barice
podle kalorimetrické rovnice
Vyskytuje se bod zmény skupenstvi nékteré z latek
v barice mezi plivodni a vyslednou teplotou?
Ano vysledna teplota = nejmensi takovyto bod

A

teplo = teplo - teplo potfebné ke zméné teploty na tuto

vysledna teplota = vypoctena teplota |

Ne teplo =0

v

Obrazek 3.3: Algoritmus zmény teploty
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Pokud vkladame do banky latky o jiné teploté, vlozime latky do banky a poté
odebereme celému obsahu teplo rovné teplu, které by bylo tfeba dodat pridavané
latce, aby byla jeji vysledna teplota rovna puvodni teploté banky.

3.3.4 Vyhledavani reakci

P1i vytvareni seznamu vSech reakci, které v bance probihaji, postupujeme tak, ze
pro n rovno jedné az po pocet latek v bance vybirame vSechny n-tice téchto latek,
vypocitame specialni CAS-RN hodnotu rovnou souctu CAS-RN vybranych latek a
vyhledavame reakce majici tyto reaktanty v asociativnim poli m_datareakce na klici
rovném vypoctenému kodu.

3.3.5 Vypocet rychlosti reakci

Podle 2.5 vypoéitame zmény koncentrace u jednotlivych reakci, které probihaji v ban-
ce. Pokud by ale jedna latka byla reaktantem vice reakci soucasné, mohlo by dojit
ke kolizi - reakce by "pozadovaly” celkem vice latky, nez je v bance k dispozici.
Proto postupné prochazime vsechny probihajici reakce a u kazdého jejich reaktanta
si poznamename, kolik latky tato reakce odebere. Poté prochézime jednotlivé latky
v baince a porovnavame soucet pozadovaného mnozstvi a skutecné mnozstvi latky.
Pokud je pozadovano ptilis mnoho latky, poznamename si k ni pomér téchto udaju,
jinak ji u¢ime pomér rovny 1. Poté prochazime znovu postupné vsechny reakce a
vypocteme ¢islo rovné minimu poméru u jednotlivych reaktantu. Pokud je toto éislo
mensi nez 1, vynasobime zménu koncentrace pro tuto reakci timto ¢islem — re-
akci bylo nutné omezit z diuvodu konkurence. Nyni pro kazdou reakci odebereme
odpovidajici vypoctené mnozstvi reaktanti a pridame odpovidajici mnozstvi pro-
duktu.

3.3.6 Editace skriptu

Ridici skript v laboratofi zastupuje instance tifdy skript. Ta obsahuje seznam jed-
notlivych fidicich kroku — instanci tfidy skript_akce a metody pro obsluhu skriptu.

Kazda instance tiidy skript_akce obsahuje mimo jiné idaj vyctového typu udava-
jici typ této akce, ukazatel obj na tridu objekt a ukazatel objRef na tiidu skript_akce.
Je tteba umoznit, aby tidici krok odkazoval na objekt vytvoreny v nékterém pred-
chozim kroku. (Napt. pii zaddvani kroku Vymazat objekt). Rozdélime tedy chovani
pri editaci kroku podle jeho typu:

1. Pokud se jedna o vlozeni nékterého objektu do laboratore, tento objekt v la-
boratofi pii editaci skriptu také vytvorime (to je mozné, nebot program se
nachdzi v pasivhim médu a na plochu neni nic vykreslovéano). Ukazatel obj
umistime na nové vytvoreny objekt.

2. V ostatnich pripadech pri potiebé odkazovat na néktery z objektu laboratote
(napf. ktery objekt mé byt smazén) umistime ukazatel objRef na instanci typu
skript_akce, ktera objekt vytvorila.
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Pfi vytvoreni nového objektu nastavujeme jeho viditelnost na hodnotu TRUE.
Pokud uzivatel prechazi mezi jednotlivymi kroky skriptu, pti pfechodu pfes tento
krok smérem doleva (proti ¢asu) je viditelnost objektu nastavena na hodnotu FALSE
(coz mé vliv na vykresleni jmen objektu v seznamu objektu na dialogu), pii prechodu
doprava opét na hodnotu TRUE - tedy tak, jak bude tento objekt v urc¢ité chvili
viditelny pfi spusténi skriptu. Pokud se jedna o krok typu Smazat objekt, je logicky
viditelnost nastavovana obracené.

Pokud tedy uzivatel v seznamu objektu vyznacuje jiz vlozeny objekt, index této
polozky predstavuje zaroven poradi instance skript_akce v posloupnosti, kde ukazatel
obj ukazuje na v tuto chvili viditelnou instanci ttidy objekt.

Skript uklddame do souboru XML. Referenci na objekt (mimo kroku vytvareni
objektt, kde referenci neuklddame) ulozime tak, ze zapiSeme poradi tohoto objektu
v okamziku aktivace této akce.

Pti nésledném nacitani souboru do paméti nejdiive nacitame pouze ¢isla urcujici
poradi vytvorenych objektt v laboratori, poté simulujeme pruchod posloupnosti
kroku jako v pripadé predchozi editace skriptu a ukazatele objRef spravné nastavime.

Pti mazéani kroku uzivatelem je nutné nejdiive zkontrolovat, zda mazany objekt
neni v nékterém z nasledujicich kroku referovéan.

3.3.7 Komunikace programu a skriptu

Pti spusténi tidiciho skriptu lze tidici kroky rozdélit na dvé skupiny podle toho, zda je
jejich splnéni podminéno néjakou akei uzivatele (naptiklad vlozeni kahanu), ¢i stavem
referovaného objektu (napfiklad ohfev banky na urcitou teplotu). Béh programu je
poupraven tak, aby po kazdém ¢inu uzivatele, ktery mohl teoreticky zapric¢init splnéni
kroku potencialné spusténého skriptu, byla volana jednotna funkce skriptRefer, ve
které je zadano pomoci vyctového typu o jaky ¢in Slo a kterého objektu se ¢in tykal.
Pokud je skript spustén, sam se poté postara o zjisténi, zda byl aktualni krok splnén.

Pii kazdém ptepocitani obsahu laboratote ve funkci Cyklus je zavolana funkce
skriptu, ve které tidici skript zjisti, zda je splnén krok, jehoz typ patii do druhé
skupiny akei (tedy kde zalezi na stavu referovaného objektu).
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Kapitola 4

Uzivatelska dokumentace

4.1 Instalace programu

Program CHEMICA je napsdn pro operacni systém Windows. Instalaci zajistuje
instalacni soubor CHEMICAsetup-1.0.exe, ktery se postara o vse potiebné. Uzivatel
si vybere misto instalace, je mozné vytvorit polozku v nabidce Start ¢i ikonu na
plose.

4.2 Spusténi programu

Program se spousti souborem CHEMICA .exe, ktery se nachdzi v hlavnim adresari.
Po spusténi programu se program pokusi vytvorit novou laborator, v ramci ¢ehoz je
nutné zadat databaze chemickych informaci. Program je koncipovan tak, ze je mozné
nejen pridavat, editovat a mazat polozky databaze, ale je mozné také udrzovat si
ruzné verze téchto databazi, rozdélené do jednotlivych souboru naptiklad tak, ze
kazdy soubor obsahuje informace o urcité skupiné chemickych latek, a pii vytvareni
laboratofe tyto soubory libovolné slévat. Protoze tento postup (tedy zadavat tyto
udaje znovu a znovu pii kazdém vytvoreni nové laboratofe) by byl zbyteéné zdlou-
havy, je zde moznost urcit si, ktera databdze bude defaultné nactena.

Pokud tedy novou laborator vytvafime vybérem polozky menu Soubor / Vytvorit
novou laborator. . . , zobrazi se pruvodce vytvorenim nové laboratore, ve kterém nejen
urcime, které databaze budou pouzity, ale mame zde také moznost databédze editovat
¢i urcit, ktera databdze bude vybrana jako defaultni.

Pokud novou laboratof vytvaiime vybérem polozky menuSoubor / Novy ..., je
oteviena automaticky defaultni laborator, kterd je (pfi jejim urceni viz predchozi
piipad) ulozena v souboru _default.xmll, _default.zmlr. Pokud je néktery z téchto sou-
boru smazéan, zobrazi se pruvodce vytvorenim jako v pfedchozim piipadeé.

Ulozenou laborator otevieme vybérem z menu Soubor polozka Otevrit laborator.

V podadresari Ukladani muzeme nalézt nékteré ulozené pokusy, v podadresari
Skripty spustitelné scéndre. Jejich nacteni je mozné bud vybérem z nabidky menu,
¢i primo poklepanim na urcéeny soubor ve file manageru.
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4.3 Ovladani chemické laboratore

4.3.1 Objekty v laboratori

Do pracovni plochy okna, zobrazujici chemickou laboratof, muzeme ptidavat ruzné
druhy objekti:

e banky slouzi jako nadoby k uchovavani chemickych latek

e kahany, mrazaky mohou ménit teplotu v bance

Vkladat objekty do laboratote muzeme pomoci polozky menu VioZit zarizeni
¢i kliknuti pravym tlac¢itkem na pracovni plochu a vybérem z kontextového menu.
V prvnim piipadé je novy objekt vlozen doprostied okna, ve druhém je vlozen na
misto kliku mysi.

V levé ¢asti hlavniho okna je vyobrazen seznam objektu, které laboratot v tuto
chvili obsahuje. Pro snazsi orientaci je kazdému objektu prifazeno jméno. Pii vy-
tvofeni je kazdému objektu pritazeno defaultni jméno, odvozené od druhu tohoto
objektu, tedy napi. ” Destila¢ni banka” ¢i ”Kahan”. Duplicité defaultnich jmen vkla-
danych objektu je zamezeno pfidanim ”potadového” cisla tohoto typu objektu —
napi. ”Destilacni banka 2”7 . Zménit jméno objektu je mozné kliknutim pravym
tlacitkem mysi na jeho vyobrazeni na pracovni plose a vybérem z kontextového menu
polozky Vlastnosti. Uzivatel ma pravo zadavat duplicitni jména objektu.

00 =
™ —g 1m —%
— T _E —=
w — = =
= |2
- — —= £
-3 | =
= |» £
00 — _§ §
|
Kadinka Kédinka Kadinka Odmeérny valec Destilacni Erlenmayerova Zkumavka
100 mi 250 ml 600 ml 100 ml 200 ml barka barka

Obrazek 4.1: Souhrn ruznych typu banék, které je mozno vlozit do laboratote

Oznacovani objekta

Pozici objektu v pracovni plose laboratore muzeme libovolné ménit. Posouvat miizeme
ovsem pouze oznacené objekty. Jeden objekt oznacime kliknutim levym tlac¢itkem na
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jeho vyobrazeni na plose laboratore. Kolem objektu se vykresli prerusovany obdélnik.
Pokud chceme oznacit vice objektu, podrzime klavesu Shift a postupujeme stejné
jako v predchozim pripadé. Jeden z oznacCenych objektu muzeme odznacit tak, ze
podrzime klavesu Shift a klikneme na néj. Objekty odznacime tak, ze klikneme na
pozadi laboratofe (mimo vSechny objekty).

Pokud chceme oznacit vice objektu lezicich v sousedni oblasti, premistime kurzor
mysi mimo oznacovanou oblast. Stiskneme levé tlac¢itko mysi a tahneme pres celou
oblast. Vykresli se prerusovany obdélnik, jehoz jeden roh je v misté stisknuti tlacitka
a pozice protilehlého rohu je shodné s aktudlni pozici kurzoru. Pretdhneme mys tak,
aby obdélnik obsahoval vsechny oznacované objekty. Po uvolnéni levého tlacitka mysi
budou oznaceny vSechny objekty, které lezely celé uvnitt obdélnika.

Pridat k témto objektum dalsi oblast muzeme opakovanim predchoziho tikonu pii
podrzeni tlacitka Shift. VSechny objekty je mozné oznacit pomoci kombinace klaves
Ctri-A.

4.3.2 Vkladani chemickych latek do banky

Do banky je mozné vkladat latky tak, ze ji oznac¢ime levym tla¢itkem mysi a vybe-
reme polozku menu Barika / VioZit chemikdlie, nebo pii kliknuti pravym tlacitkem
vybérem polozky VloZit chemikdlie z menu kontextového.

V seznamu latek v zobrazeném dialogovém okné vybereme ptidavanou latku a
zadame pozadované mnozstvi. Pokud se jedna o latku, ktera se bude po pridani
do laboratofe (v zavislosti na standardni teploté laboratofe) nachézet v pevném
skupenstvi, muzeme si vybrat, zda zadana hodnota urcuje hmotnost v gramech ¢i
miligramech; pokud se jedna o latku kapalnou ¢i plynnou, zadavame objem latky
v mililitrech.

V okamziku priddni do nékteré banky v laboratofi bude mit vkladana latka tep-
lotu rovnou zékladni teploté laboratore (standardné 20°C). Pokud banka jiz diive
nebyla préazdna, dojde okamzité k vyrovnani teplot mezi pridavanou latkou a sou-
stavou stavajicich latek podle pravidel nastinénych v kapitole 2.

Obsah banék

Informaci o aktualnim obsahu banky ziskame jejim oznacenim a vybérem z menu
Banka polozka Vlozit chemikdlie. V horni casti dialogového okna je vypsan vycet
vSech latek v bance a jejich hmotnosti. U kazdé polozky seznamu je také uvedeno,
v jakém skupenstvi se latka prave nachazi. Pokud pravé dochéazi ke zméné skupenstvi
latky, kazdé skupenstvi prechodu je vyobrazeno na samostatné fadce.

Pro prubézné zobrazeni teploty banky slouzi teplomér. U jedné banky ho zob-
razime vybérem polozky Mérit teplotu v kontextovém menu banky; vybérem v hlav-
nim menu polozky Barika / Mérit teplotu zobrazime teplomér u vsech oznacenych
banék.

Opétovnym vybérem teplomeér skryjeme.
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Zmény teploty

Vsechny latky jsou do banék pridavany o stejné teploté, ktera je rovna standardni
teploté laboratore. Zvysit ¢i snizit teplotu v bance lze pomoci kahanu ¢i mrazaku
tak, Ze jej umistime pod banku.

Kahan preddava bance své teplo a postupné zvysuje jeji teplotu, mrazak teplo
odebira. Predpokladejme, Ze jsme pod banku umistili kahan. Teplo, které je pfe-
ddvano, zavisi na vzdalenosti kahanu (mrazéku) od banky. Pokud je hrdlo kahanu
tésné pod dnem banky, je kazdou vtefinu predavano teplo rovné teplu, které vyda
kahan (vykon kahanu i mrazdku je 100 wattu, tedy 100 joule za sekundu). Velikost
predavaného tepla klesa nepiimo imérné se vzdalenosti hrdla kahanu ode dna banky.
Vzdélenost, pii které jiz nedochazi k predani tepla, odpovida ptiblizné 2,5 nasobku
vysky plamenu.

"Mrazak” si lze predstavit jako plosinku, nad kterou je pfi ochlazovani nutné
banku umistit. Plati zde stejné pokyny jako v pripadé ohtfivani teploty kahanem.

Prelévani
Misit obsahy jednotlivych nddob muzeme tak, ze obsah jedné banky prelijeme do
druhé.

Banku, jejiz obsah chceme prelit, oznacime a naklonime pomoci vybéru polozky
Prevrdtit banku. Obsah naklonéné banky pretéka do banky, kterd se nachazi pod
touto a naklonéna neni, rychlosti 1/10 objemu banky za sekundu. Presun hmoty
znazornuji kapky, které stékaji smérem dolu mezi obéma bankami.

Do puvodni polohy vratime banku opétovnym vybérem Prevrdtit bariku.

4.4 Editace ridicich scénaru

Vyznamnou vlastnosti programu je moznost definovat posloupnosti fidicich krok,
které postupné predepisuji uzivateli jeho dalsi ¢innost. Skripty jsou ukladany ve
formé XML souboru, syntaxi muzeme nalézt v Priloze D.

Pro usnadnéni tvorby téchto scénaiu byl vytvoren pruvodce vytvorenim a edi-
taci fidiciho skriptu, kterého spustime volbou polozky menu Skript / Vytvorit novy.
Vyhodou pouziti pruvodce neni jen urychleni editace skriptu, ale i okamzita kontrola
korektnosti kroku (napf. neni mozné méfit teplotu mrazaku).

V prvnim kroku je mozné zadat autora a nazev skriptu, v pravé ¢asti dialogu je
oblast pro poznamky, které se budou zobrazovat po celou dobu pokusu. Zde je mozné
popsat téma, kterého se pokus tyka, a shrnout jednotlivé kroky, které bude student
pozdéji provadét. Do editacniho pole ve spodni ¢asti dialogu zadame zpravu, ktera
bude zobrazena studentovi, az dokonci cely pokus.

V dalsim kroku je zobrazen seznam chemickych latek a reakei, které budou pfti
pokusu k dispozici. Po stisknuti jednoho ze dvou tlacitek Upravit se zobrazi dialog
editujici odpovidajici databézi 4.3.

Nyni jiz muzeme zadat posloupnost kroku, které je tfeba béhem pokusu postupneé
provést. Kazdy krok je editovan samostatné na vlastnim listu:
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V levém hornim rohu lze vybrat typ kroku, ktery wucitel edituje. Po levé strané
je zobrazen seznam banék, kahanu a mrazaku, které jiz byly na zdkladé pozadavku
skriptu vlozeny do laboratore pred timto krokem.Ve spodni ¢éasti obrazovky je oblast,
do které zapiseme, jaky komentatr bude zobrazen , pokud pii pokusu dospéje student
k tomuto kroku. Text v komentéari je z hlediska nésledné funkcénosti zcela nezavisly na
tom, jaké vlastnosti tohoto kroku zadame, meél by ovsem slovné tento krok popisovat,
¢i alespon svym obsahem vést studenta k dedukci, jaky ¢in povede ke splnéni tohoto
kroku, aby student zbyteéné netapal.

V pravém dolnim rohu je skupina tlacitek korigujici prichod mezi jednotlivymi
kroky pri editaci:

o tlacitka Predchozi krok a Dalsi krok posunuji na vedlejsi kroky

e tlacitko Vlozit krok vlozi novy krok pred krok, na kterém prave stojime

e tlacitko Zrusit krok vymaze z posloupnosti krok, na kterém pravé stojime, a
posune nas na krok nasledujici

e na konci posloupnosti nemusime dalsi kroky pridavat — pri stisknuti tlacitka
Dalsi krok je automaticky vlozen novy prazdny krok

Zbyly obsah dialogového okna bude vyuzit pro zobrazeni dodateé¢nych informaci.

4.4.1 Ridici krok

Prvnim tkolem pii zadavani nového kroku skriptu je urcit, o jaky typ kroku se bude
jednat:

I—— wyberte akei -- _:J

-- ywherte akgi --

VloZit bariku

Vlozit kahan

VloZit mrazak

VloZit latky

Zmérit teplotu

Prelit obsah bariky do jiné
Yyikat uritou dobu

Zménit teplotu obsahu bariky
Yymazat objekt z laboratore

Obrazek 4.2: Ruzné typy fidicich kroku

Vlozit banku, Vlozit kahan, Vlozit mrazak

Pokud se jedna o banku, vybereme, ktery typ banky vlozime. Dalsi informace zde
nejsou potieba. Po prechodu na dalsi krok bude do seznamu objektu v levé ¢asti okna
priddno symbolické jméno tohoto objektu. Pri vytvareni a editaci fidicich skriptu
neni mozné meénit symbolickd jména objektu.
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Vlozit latku

V tomto kroku pozadujeme explicitni pridani latky do banky pomoci dialogu. V se-
znamu objekti vybereme banku, do které ma byt latka pfidana. V seznamu che-
mickych latek vybereme, ktera latka ma byt priddna do této banky. Pozadované
mnozstvi pridané latky lze vyjadrit dvéma zpusoby:

- urceni pomoci rozmezi: tento krok bude uznan, pokud se hmotnost ptridavané
latky bude vyskytovat mezi zadanym minimem a maximem

- presné urceni: krok bude uznan za splnény, pokud odchylka ptidané hmotnosti
nebude od zadané hodnoty vétsi nez zadana tolerance. Pokud je tolerance rovna
nule, pozadujeme zadat presné mnozstvi

Pokud student vlozi do banky vicekrat mensi mnozstvi latky, ale jejich soucet vy-
hovuje pozadovanému rozsahu, krok bude splnén. Pokud student vlozi vétsi mnozstvi
nez bylo pozadovano, ma moznost Vyprdzdnit banku — soucet bude poté pocitan
znovu od nuly.

Zmeérit teplotu

V seznamu objektu vybereme banku, u které ma byt zobrazen teplomeér. Pokud jiz
bude v prubéhu pokusu u této banky teplomér zobrazen v dobé, kdy prejdeme na
tento krok, podminka postupu bude automaticky splnéna

Prelit obsah banky do jiné

V tomto kroku jsou zobrazeny dva seznamy objektu v laboratofi. Oznacime dvé
banky v nich tak, ze bude pozadovano pfteliti obsahu banky na levé strané do banky
na pravé strané.

Vyckat urcitou dobu

Pti plnéni tohoto kroku neni student nucen vykonat zadnou ¢innost. V dialogu vy-
plnime c¢as v sekundéch, za jakou dobu bude tato akce automaticky splnéna. Tento
krok muzeme vyuzit pii ¢ekani, nez dostatecné zreaguje obsah néjaké banky, ¢i k zob-
razeni informativniho textu bez nutnosti splnéni néjakého kroku.

Pokud chceme zobrazit cas, ktery zbyva do konce odpocitavani, napiseme do
doprovodné pozndmky Fetézec “zzz”, tedy napi. ”Cekejte jesté xxx sekund.”. Na
misto fetézce bude prubézné vypisovan zbyvajici ¢as ve vterinach.

Zménit teplotu obsahu banky

V seznamu objektu vybereme banku, u které ma dojit ke zméné teploty. Pozadovanou
zménu teploty banky muzeme opét vyjadrit vice zpusoby:

- relativné: zadana hodnota znaci, o kolik stupnu Celsia nejméné je zadano zvysit
¢i snizit puvodni teplotu.
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- pomoci rozmezi: krok bude uznan za splnény v okamziku, kdy teplota v bance
bude lezet uvnitt vymezeného intervalu [minimum, maximum]|

- ptesné urceni: krok bude uznan za splnény v okamziku, kdy odchylka vysledné
teploty nebude od zadané hodnoty vétsi nez zadand tolerance.

Vymazat objekt z laboratoie

V seznamu objektu vybereme objekt, ktery ma byt z laboratotre odstranén. Pii editaci
nasledujicich kroku skriptu jiz tento objekt nebude zobrazen v seznamu pridanych
objektu.

Pti editaci skriptu je mozné volné prechazet mezi jednotlivymi kroky, v okamziku
opusténi kroku bude tento ulozen. Pokud opustime krok, u kterého neni zadan typ
pozadované akce, krok bude automaticky smazan.

4.4.2 Spusténi skriptu

Spustitelny skript nac¢teme vybérem polozky menu Skript / Otevrit . ... Ve spodni
¢asti obrazovky je zobrazen pruvodni popis, ktery budeme moci proéitat po celou
dobu pokusu. Skript spustime pifkazem Skript / Spust. Laborator je mozné ovlddat
stejnym zpusobem jako pii zdkladni praci v laboratoti. V pravé ¢asti hlavniho okna
programu je zobrazeno okénko, obsahujici poznamku ke kroku, ktery je v tomto
okamziku nutné vykonat. Pti splnéni podminky je zobrazena poznamka ke kroku
nasledujicimu.

Skript je mozné libovolné spoustét (Spust) ¢i ukoncovat (Stop) bez nutnosti jeho
opétovného nacteni. Po ukonc¢eni a nasledném znovuspusténi probih& posloupnost
ridicich kroku znovu od zacatku. Pii pokusu fizeném skriptem neni mozné provadét
akci Zpét a Vpred.

4.5 Editace chemické databaze

Databéze chemickych idaju muzeme editovat pomoci pruvodce vytvorenim chemické
laboratore, kterého spustime vybérem polozky menu Soubor / Vytvorit novou labo-
rator. V prvnim kroku je tfeba nacist ¢i vytvorit databazi chemickych latek, az ve
druhém kroku databdzi chemickych reakei. Toto pofadi nelze zaménit, nebot do da-
tabaze chemickych reakci je mozné vlozit pouze reakce, jejichz vSechny reaktanty i
produkty jsou obsazeny v dané databazi chemickych latek (pfi nacitani ze souboru
jsou ostatni reakce ignorovany).

4.5.1 Databaze chemickych latek

Nejdriive je tfeba vyplnit seznam latek. Tlacitkem VioZit novou latku zobrazime for-
mulaf, ve kterém zadame vlastnosti této latky.
Pro potieby laboratore lze zadat nasledujici informace:
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Obréazek 4.3: Ukazka vyplnéného formulare s informacemi o latce

e vzorec — pod pojmem chemicky vzorec se muze skryvat fada riuznych repre-
zentaci stavby molekul latky, v zavislosti na tom, v jaké mite ruzna odvétvi
chemie pozaduji, aby struktura chemického vzorce odpovidala struktuie mo-
lekuly latky. V programu nemd vyznam, jaky typ vzorce bude pouzit, pro
prehlednost doporucuji pouzit jednotné molekuldrni vzorec[7] - zapisuje se
jako tfada symbolu prvku obsazenych v dané slouceniné, pripadné doplnénych
¢iselnymi indexy, umistovanymi vpravo za symbolem uréitého prvku, kde sym-
bol kazdého z téchto prvku se vyskytne v molekuldrnim vzorci pravé jednou,
sefazeny vétsinou podle vzrustajiciho protonového ¢éisla

e nazev — pro nékteré latky muze byt uzivano vice chemickych nazvu, vybér
je opét na zadani uzivatele, nema vliv na chod laboratore

e CAS-RN Chemical Abstracts Service Registry Number — jedné se o unikatni
¢islo, pridélené kazdé svétové registrované latce. Timto ¢islem je indexovana
oficialni Chemical Abstracts databaze a tento program rozlisuje latky podle néj.
Jedna se o ¢islo ve formatu Y-XX-X, kde Y zastupuje 2—6 cislic a X zastupuje
jednu cislici, napt. tedy 7732-18-5 pro vodu. Toto ¢islo musi byt v celé databazi
jedinecné, pii vicenasobném zadani stejného cisla budete dotazani, zda ma byt
puvodni latka prepsana ¢i zadédte jiné informace

e relativni molekulova hmotnost - bezrozmérna veli¢ina, jejiz jednotkou je
1/12 hmotnosti atomu uhliku

e hustota — jednotka kg / m3

e barva — vyberte barvu latky pomoci tlac¢itka Upravit barvu — zobrazi se
okénko, ve kterém je mozné pomoci tii posuvniku vybrat zddanou kombinaci
barev cervené, zelené a modré
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e bod tani — teplota, pii které pevna krystalickd latka prechazi do kapalného
skupenstvi. Je rovna teploté tuhnuti, pii které latka prechazi ze stavu kapalného
do stavu pevného. U amorfnich latek je treba zadat alespon pribliznou hod-
notu. Zaskrtnutim volby Neni znam urcujeme, ze tato hodnota nebyla zjisténa
a zména na kapalné (¢i pevné) skupenstvi nebyla v praxi dosazena ani za
extrémnich teplot. Bod tani zadavame v jednotce °C'

e bod varu — Obdobné jako bod tani, jedna se o zménu skupenstvi latky mezi
kapalnym a plynnym. V pripadé, ze latka sublimuje, zadame stejnou hodnotu
jako 4.5.1

V pripadé, ze neni urcen bod tani ani bod varu, vybereme skupenstvi, ve
kterém se bude tato latka v laboratoii vyskytovat. Pokud jsme zadali
alespon jeden z bodu tani ¢i bodu varu, latka je ze oznacena jako stabilni

e mérné skupenské teplo tani — mnozstvi tepla, které je tieba dodat (ode-
brat) 1 kg latky, aby doslo ke zméné skupenstvi z pevného na kapalné (z ka-
J

palného na pevné). Zadavame v jednotce R

e mérné skupenské teplo varu — obdobné jako mérné skupenské teplo tani

e rozpustnost ve vodé — nékteré latky se pti vyskytu ve vodé castecné roz-
pusti a vznika roztok, tedy molekuly rozpusténé latky jsou rozptyleny po celém
objemu vody. Uddvame v %% (maximalni pocet gramu latky rozpusténé ve
100 ml vody). Nula oznac¢uje latku ve vodé nerozpustnou; pokud neni mnozstvi

rozpusténé latky omezeno, zadame zaporné cislo.

e stifedni tepelna kapacita — velicina mérna tepelna kapacita udava, kolik
tepla je treba pridat latce, aby zvysila svou teplotu o 1 Kelvin. Tato veli¢ina
méni svoji hodnotu spolu se zménou teploty latky, jeji zavislost na teploté
ovsem nelze zatim obecné popsat. Pro technické vypocty se tudiz udava tzv.
sttedni tepelnd kapacita, ktera je pro latku kazdou urcéena jednoznacné. Zadame

J

v jednotce R

e posledni dulezitou informaci je to, zda bude latka dostupna v laboratofi
jako surovina, tedy zda bude mozné ji do nékteré z banék explicitné vlozit
(v praxi by této moznosti odpovidala skutecnost, zda si muzeme baleni této
latky koupit). V opacném piipadé je vyskyt této latky v bance mozny pouze
ve formé produktu nékteré chemické reakce

Velmi ¢asto se muze stat, ze nezname vSechny pozadované udaje. V tom pripadé
nemusime nutné upustit od vlozeni této latky do databaze — program pouzije de-
faultni hodnoty na tikor pravdivostni hodnoty experimentu. Vyznamnost zadani jed-
notlivych vlastnosti je popsana v nésledujici tabulce:
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’ Vlastnost

‘ Defaultni hodnota

vzorec povinna

nazev povinna

CAS-RN povinna unikatni

rel. mol. hmotnost povinna

hustota povinna

barva cerna

bod tani neni nutna

bod varu neni nutna

m. s. teplo tani 0

m. s. teplo varu 0

rozpustnost ve vodé 0

st. tep. kap. pii hodnoté 0 je pouzita jako defaultni
hodnota stiedni tepelnd kapacita vody
41807

dostupnost latky jako | volitelna

suroviny

Po potvrzeni je vlozeni polozky do databaze vyznaceno pridanim vzorce latky
do abecedné usporddaného seznamu latek databaze. Opétovné muzeme vyvolat for-
mulai po oznaceni vzorce latky v seznamu vzorcu vSech latek v databazi laboratore
piikazem Upravit ldtku, ptikazem Smazat ldtku oznacené latky vymazeme.

Pro pozdéjsi vyuziti jiz zadané kolekce latek méame moznost ulozit celou databazi
ve formé XML souboru.

4.5.2 Databaze chemickych reakci

V dalsim kroku je mozné urcit, jaké reakce budou v laboratoti moci probihat. Stiskem
tlacitka VioZit novou reakci zobrazime dialog, ve kterém muzeme editovat udaje
o vkladané reakci.

T 5

4 pravém sloupci vyberte reaktant (produkt), Kiknutim na W.OZIT
REAKTANT ha pridate mezi reskkanty (produkty) teto reakce

Reakbarty: siyberte lathu;

g
< Wlocit reaktant << | [AG25
4203
AlF6. 302
Sriszat reskant: c

(=
Zadsjte stechiometricky |3+
kosficient pridsvaneho  |<2Ci2
e CaHPo4
(=
[+ | 2
i
k(13 =
Naci (1) clo-
(=

U
<<zt produkt << | |cuo

Fe
Smazat prodokt et
Fecle

ie |

M2 (1)
i1}

Prodikiy:

Aktivacri energie Frekyvencri faktor:

72655 10 0 723 10 J

Cancel

Obrazek 4.4: Ukéazka vyplnéného formulare s informacemi o reakei

31



V pravém podokné vidime seznam vzorcu latek, které jsme vlozili do databaze
v predchozim kroku. V levé ¢asti je vykreslen seznam reaktantu a seznam produktu
reakce. Latku pfiddme mezi reaktanty (produkty) tak, ze ji oznacime v seznamu
latek a klikneme na tlacitko Viozit reaktant (Viozit produkt). Latka se zobrazi v od-
povidajicim okné levé ¢asti obrazovky. Cislo v zévorce udévé stechiometricky koefi-
cient této latky v chemické rovnici této reakce. Zvysit jej muzeme opétovnym stisk-
nutim tlacitka VioZit reaktant; reaktant ¢i produkt oznaceny v odpovidajicim okné
v levé ¢asti dialogu smazeme stisknutim tlacitka Smazat reaktant (VioZit produkt).

V dolni ¢asti obrazovky jsou policka urcend k zadani aktivaéni energie a frek-
vencniho faktoru, ze kterych bude pocitana rychlost reakce.

Po potvrzeni informaci je chemicka rovnice nové pridané reakce zobrazena v se-
znamu reakei. Editovat reakci muzeme jejim oznac¢enim a stisknutim tlacitka Upravit
reakci ¢i dvojklikem na jeji rovnici. Seznam pouzitych reakei a jejich idaju muzeme
archivovat ulozenim do XML souboru pomoci tlacitka UloZit soubor.

Nacist jiz ulozené informace muzeme pomoci tlac¢itka Nacist soubor. Pii nac¢itani
reakci ze souboru jsou vlozeny pouze ty reakce, jejichz reaktanty i produkty jsou
obsazeny v databazi latek.

4.6 Podrobny popis pracovniho prostredi

4.6.1 Menu a toolbar

Nabidka menu v horni ¢asti hlavniho okna obsahuje vétsinu funkci programu. Nej-
pouzivangjsi prikazy maji kvuli rychlé a pohodlnéjsi dostupnosti své zastoupeni i
v néastrojové liste, kterd se nachazi pod menu. Vétsina prikazu ma také vliastni kom-
binaci tidicich klaves. Piikazy z menu lze rozdélit do nékolika casti:

Soubor - obsahuje hlavni piikazy pro praci s programem a se samostatnou labo-
ratori

e Nova laborator ... — vytvofi novou laboratof obsahujici defaultni
databaze informaci. Tento piikaz je mozné vyvolat také stisknutim kom-
binace klaves Ctrl-N

e Nova laboratoi ... — spusti pruvodce pro vytvoreni nové laboratore
(popséno v 4.5).

e Otevriit ... — zobrazi dialog pro otevieni ulozené laboratotfe. Tento
prikaz je mozné vyvolat také stisknutim kombinace klaves Ctrl-O

e Ulozit — ulozi laborator. Pokud aktualni laborator jesté nebyla ulozena,
zobrazi dialog po vybér néazvu souboru

e Ulozit jako ... — Zobrazi dialog pro vybér nazvu souboru a ulozi
aktualni laborator

e Konec — ukonéi program (Alt-FJ)

U’pravy - obsahuje piikazy pro editacni akce v programu
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Zpét — vrati zpét posledni editacni akci

Vpied — Zopakuje posledni editacni akci

Vyjmout — presune oznacené objekty do schranky programu

Vlozit — zkopiruje oznacené objekty do schranky programu

Smazat — vymaze oznacené objekty

Vybrat vSse — oznaci vSechny objekty v laboratori
Zobrazeni - obsahuje dvé podslozky Zobrazit a Okna, lisici se svym poslanim:

e Zobrazit / VSechny latky — zobrazi databéazi vsech chemickych latek
, jejichz udaje jsou zadany v databézi laboratore. Poklepanim na vzorec
latky je zobrazeno okno se zadanymi vlastnostmi této latky.

e Zobrazit / VSechny reakce — zobrazi chemické rovnice vsech reakci,
které byly zadany do databaze

e Zobrazit / Reakce surovin — zobrazi pouze ty reakce, jejichz reaktanty
tvori pouze latky, které je mozné vlozit do banky pomoci pitkazu Viozit
latku

e Okna — odskrtnutim ¢i zaskrtnutim nékteré z polozek dojde ke zméné

viditelnosti piislusného podokna (zobrazeno / nezobrazeno)

Vlozit zarizeni — dojde k vlozeni nového objektu, jehoz typ odpovida nazvu
prislusné polozky.

Banka — obsahuje piikazy pro manipulaci s bankou

e Vlozit chemikalie — zobrazi dialogové okno pro vybér latky a mnozstvi,
v jakém ma byt vlozena do banky. Vklada chemikalie pouze do banky,
ktera byla oznacena jako posledni

e Meérit teplotu — vSem oznacenym bankam zméni viditelnost jejich tep-
loméru (mezi zobrazen / nezobrazen)

e Pieklopit banku — vSechny oznacené banky, které nejsou naklonény,
nakloni, VSechny oznacené banky, které naklonény byly, vrati do normalni
polohy

Skript — obsahuje piikazy pro manipulaci se fidicimi skripty

Vytvorit novy — zobrazi pruvodce pro vytvoreni nového skriptu

Upravit ... — zobrazi pruvodce pro editaci ridiciho skriptu

Otevrit ... — nacte spustitelny skript ze souboru

Spust — spusti skript

Stop — zastavi skript

Nastaveni — otevie dialog pro nastaveni programu
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4.6.2 Podokna

Hlavni okno aplikace je rozdéleno na nékolik podoken:
e Pracovni plocha laboratoie. Zde je mozné umistovat banky, kahany a mrazaky
e Podokna zobrazujici seznam banék, kahanu a mrazaku.

e Podokno Poznamky umoznuje uzivateli zapsat poznamky ke svému pokusu.
Pokud je spustén tidici skript, v tomto okné jsou zobrazeny poznamky zadané
pri tvorbé skriptu do okna neni mozné zapisovat

e Podokno Skript je zobrazeno pouze pii praci tizené spusténym skriptem. Ob-
sahuje poznamky k aktudlnimu kroku.

Pfi kliknuti na jméno objektu v seznamu banék, kahanu ¢ mrazédka dojde k o-
znaceni tohoto objektu, cela plocha laboratote je posunuta tak, aby se objekt dostal
do stiedu obrazovky.

4.6.3 Ovladani

Program vyzaduje ovladani pomoci mysi, mnoho piikazi v menu je ovSem piistupnych
i pomoci klavesové zkratky. Pomoci klavesnice lze ménit i pozici objektt na plose —
pomoci Sipek je mozné presouvat oznacené objekty.

4.6.4 Nastaveni

Vybérem polozky menu nastaveni zobrazime dialogové okno, kde muzeme ménit
nékteré vlastnosti laboratore. Na zalozce Vzhled muzeme nastavit barvu pozadi a
vykreslovanou barvu skla banék. Na zalozce Vypocty muzeme nastavit teplotu, ja-
kou budou mit chemické latky pii vkladani do banky pomoci dialogu, minimaln{ a
maximalni teplotu laboratore. Hodnota Zaokrouhlovat nam udéava, s jakou presnosti
bude provadén vypocet v laboratofi.
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Kapitola 5
Srovnani s jinymi programy

Existuje mnoho programu, které se zabyvaji chemickou tématikou, od vykreslovani
strukturovanych chemickych vzorecku po slozité odborné aplikace, zabyvajici se
vypoctem specifickych vlastnosti jednotlivych chemikalii.

Projekty zamétené na simulaci laboratofe s icelem vyuky zakladu chemie bohuzel
nejsou ziejmé atraktivnim tématem, coz je zapticinéno pravdépodobné tim, Ze che-
mickd pravidla neni dost dobfe mozné ”naprogramovat” a vétsina udaju tedy musi
byt zaddana pomoci databaze.

Jediny podobny program je komercni program ChemLab.

5.1 ChemLab 2.3

Program ChemLab je vyvijen jiz dlouhou dobu, testovali jsme jeho demoverzi. Pti
otevieni nabizi program na vybér z nékolika pokust, kazdy s jinym zamérenim. Do
laboratofe je mozné vkladat ruzné typy banék nebo kahany. Vkladani latek do banky
je implementovano pomoci podobného dialogu jako u programu Chemica, je zde navic
moznost permanentné mérit hmotnost banky. Pti umisténi nad horakem je zvySovana
teplota v bance, teplotu banék je mozné snizovat pouze vlozenim latky o nizsi teploteé.
V nastrojové listé je navic polozka pro vkladani vody do banky, nemusi byt tedy c¢asto
hleddna v seznamu ostatnich chemikalii. Vodu je mozné pridavat o teploté +20 ¢i
-20 stupii Celsia. Cést obrazovky zabird plocha, kde je popsdn pokus a umoznéno
zapisovat vlastni poznamky.

Srovnani s programem Chemica

Na rozdil od programu Chemica je aplikace ChemLab vyvijena skupinou odborniku
jiz nékolik let, coz se podepsalo na vétsi propracovanosti této aplikace. Ma imple-
mentovanu vétsi skdlu chemickych vlastnosti, napiiklad je mozné mérit pH pomoci
indikatoru nebo moznost zamichat obsah banky tycinkou a urychlit tak rozpousténi
latky ve vodé. Je zde vice druhu nadob, nékteré z nich maji specidlni funkce —
v programu Chemica se jednotlivé banky lisi pouze tvarem a objemem. Je zde lépe
propracovana podpora poznamek, uzivatel si muze vybrat i druh a velikost pisma.
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Oproti tomu program Chemica méa nékteré funkce vylepseny. Naptiklad podpo-
ruje funkci Undo / Redo, kterd u programu ChemLab chybi. Umoznuje také snizovat
teplotu v bance pomoci mrazaku, v programu ChemLab je mozné ochlazovat pouze
priddanim ledu o teploté -20 °C. Déle zde neni moznost zmény nastaveni — teplota
pridavanych létek je pevné ddna (420 °C), neni mozné zménit barvu pozadi ani ob-
rysu banék. Vsechny tyto hodnoty lze v programu Chemica nastavit. Nejvyznameéjsi
vyhodou programu Chemica je moznost vytvareni fidicich scénaiu — v programu
ChemLab neni nijak mozné interaktivné zasahovat do ¢innosti uzivatele.

% ChemLab - (untitled) - Fractional Crystallization Lab I = |EI|5!
File: Edit Egquipment Chemicals Procedures Arrange  Options Help

N¥HEO D - Bfridiiacsce il #d 1 &-¢

Marlstt j le j”i 7
Introcuction |Procedure | Ohservations |
Fractional =
Crystallization
Introduction:

The technique of fractional
crystallization is used by chermists to
separate a mixture of disselved
substances (salts) in a solvent into its
urified components (salts), Thisis
accomplished by talng advantage of
he wariation of solubility of different
salf,s mn a:_giv,eii solvent with :
temperature. The solution containing

he misture is evaporated until the
least soluble substance (salf)
crystallizes out.

T o

Obréazek 5.1: Program Chemlab
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Kapitola 6
Zaveér

Cilem této bakalarské prace bylo vytvorit program, ktery by simuloval chovani ob-
sahu banék v chemické laboratofi a umoznoval tak uzivateli praci v ni vyzkouset
z domova ¢i ze sSkoly. V ramci prace vznikl program Chemica, ktery toto v urcité
mife umoznuje.

Snahou bylo vytvofit co nejjednodussi a nejnazornéjsi uzivatelské rozhrani, aby
program mohli vyuzivat zaci ve skole i bézni uzivatelé ovladajici zakladni praci
s pocitacem.

Program ziskal dulezitou vlastnost — moznost utvaret skripty, které po spusténi
vedou uzivatele krok za krokem po celou dobu pokusu.

V programu jsou implementovany nékteré zékladni chemické a fyzikalni jevy,
rozmanitost téchto véd dava programu nekonecné mnozstvi moznosti rozsiteni.

6.1 Dalsi budoucnost programu
V budoucnu by program mohl byt rozsifen o mnoho dalsich funkei a vlastnosti:

e Implementace dalsich chemickych jevu a vlastnosti

Dokonalejsi vykresleni objektt

Moznost ulozeni grafického vykresleni pracovniho prostiedi do obrazku, vytis-
téni

Implementace podminéného vyhodnocovani tidicich skriptu

Zavedeni vice prikazu tidicich skriptu
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Priloha A
XML Schema souboru latek

<?xml version="1.0" encoding="windows-1250"7>
<xs:schema xmlns:xs="http://www.w3.org/2001/XMLSchema">
<xs:complexType name="cis">
<xs:sequence>
<xs:element name="bas" type="xs:integer" />
<xs:element name="exp" type="xs:integer" />
</xs:sequence>
</xs:complexType>
<xs:element name="datalatka">
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="latka" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
<xs:complexType>
<!-- vlastnosti latky -->
<xs:sequence>
<xs:element name="CAS-RN" type="xs:string"/>
<xs:element name="nazev" type="xs:string"/>
<xs:element name="vzorec" type="xs:string"/>
<xs:element name="r_mol_hm" type="xs:cis"/>
<xs:element name="hustota" type="xs:cis"/>
<xs:element name="bod_tani" type="xs:integer"/>
<xs:element name="bod_varu" type="xs:integer"/>
<xs:element name="barva" >
<xs:complexType>
<!-- barva RGB -->
<xs:sequence>
<xs:element name="R" type="xs:integer"/>
<xs:element name="G" type="xs:integer"/>
<xs:element name="B" type="xs:integer"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
<xs:element name="rozpustnost" type="xs:cis"/>
<xs:element name="stk" type="xs:cis"/>
<xs:element name="mstt" type="xs:cis"/>
<xs:element name="mstv" type="xs:cis"/>
<xs:element name="stav" type="xs:integer"/>
<xs:element name="surovina" type="xs:integer"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:schema>

39



Priloha B
XML Schema souboru reakci

<xs:schema xmlns:xs="http://www.w3.org/2001/XMLSchema">
<xs:complexType name="cis">
<xs:sequence>
<xs:element name="bas" type="xs:integer" />
<xs:element name="exp" type="xs:integer" />
</xs:sequence>
</xs:complexType>
<xs:element name="datareakce">
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="reakce" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="reaktant" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
<xs:complexType>
<!-- casrn latky a pocet molekul -->
<xs:sequence>
<xs:element name="casrn" type="xs:string"/>
<xs:element name="i" type="xs:integer"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
<xs:element name="produkt" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
<xs:complexType>
<!-- casrn latky a pocet molekul -->
<xs:sequence>
<xs:element name="casrn" type="xs:string"/>
<xs:element name="i" type="xs:integer"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
<xs:element name="akt_ener" type="xs:cis"/>
<xs:element name="frek_fakt" type="xs:cis"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:schema>
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Priloha C
XML Schema ulozené laboratore

<xs:schema xmlns:xs="http://www.w3.org/2001/XMLSchema">
<xs:complexType name="cis">
<xs:sequence>
<xs:element name="bas" type="xs:integer" />
<xs:element name="exp" type="xs:integer" />
</xs:sequence>
</xs:complexType>
<xs:element name="chemsave'">
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="zaokrouhleni" type="xs:string"/>
<xs:element name="teplota_labu" type="xs:string"/>
<xs:element name="min_teplota" type="xs:string"/>
<xs:element name="max_teplota" type="xs:string"/>
<xs:element name="Backcolor" type="xs:string"/>
<xs:element name="Bankacolor" type="xs:string"/>
<xs:element name="poznamka" type="xs:string"/>
<xs:element name="laborator_datalatka " type="xs:string"/>
<xs:element name="laborator_datareakce " type="xs:string"/>
<xs:element name="objekt" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="jmeno" type="xs:string"/>
<xs:element name="typ0" type="xs:integer"/>
<xs:element name="posX" type="xs:integer"/>
<xs:element name="posY" type="xs:integer"/>
<xs:element name="naklon" type="xs:boolean"/>
<xs:element name="teplota" >
<xs:complexType>
<xs:sequence>
<xs:element name="sign" type="xs:boolean"/>
<xs:element name="casrn" type="xs:string"/>
<xs:element name="i" type="xs:integer"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
<xs:element name="merenateplota" type="xs:boolean"/>
<xs:element name="akt_ener" type="xs:cis"/>
<xs:element name="frek_fakt" type="xs:cis"/>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
</xs:element>
</xs:schema>
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Priloha D

XML Schema ridiciho skriptu

<xs:schema xmlns:xs="http://www.w3.org/2001/XMLSchema">

<xs:complexType
<xs:sequence>
<xs:element
<xs:element

</xs:sequence>

name="cis">

name="bas" type="xs:
name="exp" type="xs:

</xs:complexType>
<xs:element name="chem\_skript">
<xs:complexType>
<xs:sequence>

<xs:
<xs:
<xs:
<xs:
<xs:
<xs:

</xs:element>
</xs:schema>

element name="chem\_

integer" />
integer" />

nazev" type="xs:string"/>

element name="teplota\_labu" type="xs:string"/>

element name="chem\_
element name="chem\_
element name="chem\_

element name="akce"

<xs:complexType><xs:

<xs:element

pozn" type="xs:string"/>

autor" type="xs:string"/>

end" type="xs:string"/>
minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">
all>

name="typ" > <!-- typ akce -—>

<xs:restriction base="xs:string">
<xs:enumeration value="S\_INSERT\_ZK"/> <!--vlozit banku-->
<xs:enumeration value="S\_INSERT\_HOR"/><!--vlozit kahan-->
<xs:enumeration value="S\_INSERT\_MRAZ"/><!--vlozit mrazak-->
<xs:enumeration value="S\_INSERT\_IN"/><!--vlozit latku-->
<xs:enumeration value="S\_ZMERIT"/><!--zmerit teplotu-->
<xs:enumeration value="S\_PRELIT"/><!--prelit neco-->
<xs:enumeration value="S\_CEKAT"/><!--cekat cas-->
<xs:enumeration value="S\_TEPLOTA"/><!--zmena teploty-->
<xs:enumeration value="S\_DELETE"/><!--smazat objekt-->

</xs:restriction>

<xs:element
<xs:element
<xs:element
<!-- poradi
<xs:element
<!-- poradi
<xs:element
<!-- zpusob
<xs:element
<xs:element
<xs:element
<xs:element
<xs:element

name="poznamka" type="xs:string"/>

name="typBanky" type="xs:integer"/>

name="objektRefer" type="xs:integer"/>

vlozeneho objektu, na ktery odkazuje -->
name="objektRefer2" type="xs:integer"/>

vlozeneho objektu, na ktery odkazuje -->

name="omezeni" type="xs:integer"/>

zadani ciselneho omezeni -->

name="time" type="xs:integer"/>

name="valMin" type="xs:decimal"/><!-- omezeni minima -->
name="valMax" type="xs:decimal"/><!-- omezeni maxima -->
name="valEqual" type="xs:decimal"/>

name="valTol" type="xs:decimal"/>

</xs:all> </xs:complexType>

</xs:element>
</xs:sequence>
</xs:complexType>
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