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Kapitola 1

Úvod

V dnešńı době patř́ı chemie vedle informatiky k nejv́ıce využ́ıvaným a rozv́ıjeným
vědńım obor̊um a je ned́ılnou součást́ı většiny pr̊umyslových odvětv́ı. At’ se pod́ıváme
do libovolné výrobńı firmy, všude je d̊uležité vyv́ıjet parametry výrobk̊u tak, aby
výsledné produkty měly co nejlepš́ı výsledné vlastnosti, odpov́ıdaly předpis̊um či
dokonce nebyly zdrav́ı závadné — potravinářská chemie se zabývá vhodnými i
nežádoućımi změnami, kterým potraviny podléhaj́ı v pr̊uběhu jejich výroby, uchová-
váńı a zpracováńı, a to jejich podpořeńım i potlačeńım, chemie životńıho prostřed́ı
zase ochranou a úpravami vody či zpracováńım odpad̊u, chemie materiál̊u se stará
o dosažeńı přesně vymezených parametr̊u stavebńıch materiál̊u, hnojiv či kosme-
tických produkt̊u, farmakologická chemie se soustřed’uje na syntézu nových kva-
litněǰśıch léčiv.

Tento obor je tedy natolik d̊uležitý, že se základy jeho výuky se zač́ıná již
na druhém stupni základńı školy. Věda je vyučována nejen jako teoretické učivo
v posluchárnách, žák si nejlépe zapamatuje nové poznatky metodou praktického
poznáváńı s možnost́ı sám si chemické vlastnosti vyzkoušet, nejlépe rovnou v che-
mické laboratoři. Základńı školy bohužel často nemaj́ı prostředky, prostřed́ı ani
možnosti ke zř́ızeńı těchto laboratoř́ı, děti plńıćı základńı školńı docházku také ještě
někdy nejsou schopné dodržovat přesně předepsané předpisy a bezpečnostńı opatřeńı,
pokus se často nepovede a na jeho opětovné založeńı již nezbývá dostatek času či
neńı možné plýtvat chemickými surovinami.

Proto by bylo vhodné umožnit žák̊um či lidem, kteř́ı by si chtěli vyzkoušet, jak
práce v chemické laboratoři může vypadat, aby si mohli spustit poč́ıtač, zapnout
vhodný program a odpřednášené učivo vyzkoušet sami bez nutnosti nakupovat drahé
chemické aparáty či bez strachu z výbuchu při nepovedeném pokusu.

Nevýhodou je, že výzkum v oboru chemie pravděpodobně nikdy nebude v takové
fázi, kdy by bylo možné obecně popsat všechny vlastnosti chemických látek a jejich
vzájemné interakce, natož pak vyč́ıslit tyto vztahy pomoćı vzorc̊u a rovnic. Již tak
je v této době chemická nauka ovšem velmi rozsáhlá.

V pr̊uběhu práce vznikl program CHEMICA, který simuluje základy chemických
děj̊u a fyzikálńıch vlastnost́ı, které mohou zaj́ımat laika, nemaj́ıćıho odbornou pr̊u-
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pravu ve složitých chemických discipĺınách, a které jsou již natolik probádané, že je
lze s určitou nadsázkou bez ohledu na p̊usobeńı složitěǰśıch vlastnost́ı obecně popsat.
Simulace programu vycháźı z teoretických základ̊u ve druhé kapitole.

Významnou funkćı programu, využitelnou zejména pro práci ve škole, je možnost
vytvářet tzv. skripty — spustitelné soubory obsahuj́ıćı definici posloupnosti krok̊u,
vedoućı studenta ke zdárnému dokončeńı pokusu pomoćı poznámek, které se studen-
tovi v pr̊uběhu práce zobrazuj́ı a vyčkávaj́ı, až student žádanou akci vykoná.

Třet́ı kapitola obsahuje uživatelskou dokumentaci, která slouž́ı pro orientaci při
už́ıváńı programu i pro přehled všech jeho funkćı. V daľśı kapitole jsou představeny
problémy, které vznikly při implementaci a jak byly řešeny. Posledńı kapitoly srov-
návaj́ı program CHEMICA s konkurenčńım programem a nastiňuj́ı daľśı jeho možný
vývoj. Ned́ılnou př́ılohou této práce je přiložené CD, které obsahuje:

• instalačńı soubor programu Chemica

• elektronickou verzi tohoto textu

• všechny zdrojové soubory programu

• specifikaci

V podadresáři skripty hlavńıho adresáře programu jsou vzorové př́ıklady, které
je možné si vyzkoušet.

7



Kapitola 2

Výchoźı teorie

2.1 Základńı pojmy

Látky jsou formy hmoty, které se skládaj́ı z částic (atomů, molekul či složitěǰśıch
útvar̊u). Vlastnosti jednotlivých látek jsou závislé na struktuře a vzájemném posta-
veńı jednotlivých částic.

Pro výpočty či pro źıskáńı informaćı o vlastnostech látky jsou d̊uležité tyto fy-
zikálńı veličiny:

1. Relativńı molekulová hmotnost — skutečné hmotnosti jednotlivých mole-
kul a atomů jsou velmi malá č́ısla, se kterými by bylo obt́ıžné poč́ıtat. Proto
se zavád́ı pojem atomová hmotnostńı jednotka, definovaná jako 1

12
hmotnosti

atomu uhĺıku. Relativńı molekulová hmotnost látky Mr se poč́ıtá jako součet
relativńıch atomových hmotnost́ı všech atomů, které tvoř́ı tuto molekulu. Pro
výpočet skutečné hmotnosti molekuly plat́ı vztah [4]

m = Mr ·mu

kde mu je atomová hmotnostńı jednotka.

2. Pro chemické výpočty se v́ıce hod́ı veličina Látkové množstv́ı, která charak-
terizuje množstv́ı částic v látce. Jednotkou je jeden mol, obsahuj́ıćı 6, 023 ·1023
částic[4].

3. Látková koncentrace se už́ıvá při výpočtu rychlosti chemické reakce. Vy-
jadřuje látkové množstv́ı rozpuštěné látky v 1 dm3 roztoku. Látková koncen-
trace c(A) látky A je v daném roztoku rovna pod́ılu látkového množstv́ı této
látky n(A) a objemu roztoku V [4]:

c(A) =
n(A)

V
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2.2 Změny teploty

O teplotě plat́ı tento poznatek:

Jestliže maj́ı dvě r̊uzná tělesa A, B r̊uzné teploty TA, TB a jsou v tepelném
kontaktu, jejich teploty se vyrovnávaj́ı, až dosáhnou teploty T .

Z toho vyplývá, že teplotu lze přǐradit pouze takové termodynamické soustavě, ve
které jsou všechny části v tepelné rovnováze. V baňce docháźı k poměrně rychlému
promı́̌seńı jej́ıch část́ı, proto j́ı můžeme jednotnou teplotu přǐradit (vyzařováńı tepla
do okoĺı zde neuvažujeme, baňku lze pro účely simulace považovat izolovanou sou-
stavu).

Při tepelné výměně dvou těles AA, AB lze energetickou bilanci při tepelné výměně
vyjádřit pomoćı Kalorimetrické rovnice[5]:

mAcA(TA − T ) = mBcB(T − TB) (2.1)

kde mi je hmotnost tělesa, ci měrná tepelná kapacita tělesa, Ti je p̊uvodńı teplota
tělesa a T je výsledná teplota soustavy.

Obsah baňky můžeme vńımat jako soustavu jednotlivých látek v ńı obsažených,
proto pro mı́̌seńı obsah̊u dvou baněk B1, B2 využijeme 2.1

(
∑

i∈B1

mici)(TB1− T ) = (
∑

i∈B2

mici)(T − TB2)

kde i jsou jednotlivé látky v baňce, mi jejich hmotnosti a ci jejich měrné tepelné
kapacity.

Při ohř́ıváńı či chlazeńı baňky docháźı k dodáńı kladného (ohř́ıváńı) či záporného
(chlazeńı) tepla soustavě a docháźı ke změně teploty soustavy. Změnu teploty lze
vyjádřit úpravou 2.1 takto:

Q = (
∑

i∈B

mici)(T − TB) (2.2)

kde Q je teplo soustavě (baňce) dodané.

2.3 Změny skupenstv́ı

Při zahř́ıváńı krystalického pevného tělesa dosáhneme určité teploty, nazývané bod
táńı, kdy nastává spontánně v celém objemu tělesa přechod do kapalného stavu —
tento jev se nazývá táńı. Opačný jev — tuhnut́ı — nastává za stejné teploty. Pro
změnu stavu celého tělesa muśıme tělesu dodat energii nazývanou skupenské teplo
táńı. Velikost tohoto tepla je závislá na hmotnosti tělesa. Plat́ı [5]

L = lm

kde L je skupenské teplo táńı, l je měrné skupenské teplo táńı a m je hmotnost
tělesa. Po dobu, kdy těleso přij́ımá teplo táńı, nedocháźı k r̊ustu teploty.
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Stejný př́ıpad nastává při změně skupenstv́ı mezi kapalným a plynným, ke které
docháźı při teplotě varu.

V př́ıpadě, že bod táńı je roven bodu varu, těleso měńı sv̊uj stav př́ımo mezi
pevným a plynným.

2.4 Rozpustnost

Roztok je směs dvou a v́ıce látek, které jsou navzájem dokonale promı́̌seny, ale přitom
spolu nereaguj́ı[8]. V roztoku obvykle rozlǐsujeme rozpouštědlo a rozpuštěnou látku,
přičemž rozpouštědlem nazýváme většinou látku, které je v́ıc. Nejznáměǰśım roz-
pouštědlem je voda.

Rozpustnost látky je vlastnost, která vyjadřuje, jaké maximálńı množstv́ı látky
je možno rozpustit ve vodě (rozpouštědle); pokud se již daľśı množstv́ı látky neroz-
poušt́ı, jedná se o nasycený roztok.

Informace o rozpustnosti látek ve vodě za normálńıch podmı́nek můžeme źıskat
z chemických tabulek.

2.5 Chemické reakce

Chemická reakce je děj, při němž za vhodných vněǰśıch podmı́nek docháźı k přeměně
některých látek (reaktant̊u) na látky jiné (produkty). Jeho podstatou jsou ve skuteč-
nosti srážky molekul reaktant̊u, po nichž následuje zánik některých vazeb a vytvořeńı
vazeb nových.

Pro objasněńı mechanismu přeměny reaktant̊u na produkty byly postupně vyvi-
nuty dvě teorie [2]:

• Srážková teorie předpokládá, že částice při srážce muśı mı́t určitou orientaci
a energii, kterou využije k rozštěpeńı existuj́ıćıch vazeb a poté jsou vytvořeny
vazby nové.

• Teorie aktivovaného komplexu překonala srážkovou teorii, nebot’ přesněji
popisuje energetické změny při reakci. Vycháźı z představy, že reaguj́ıćı částice
při srážce vytvoř́ı nejdř́ıve tzv. aktivovaný komplex. Ten je nestálý a rychle
se rozpadá na produkty reakce. Rozd́ıl mezi energíı aktivovaného komplexu a
energíı výchoźıch látek označujeme jako aktivačńı energii EA.
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Reakčńı rychlost definujeme jako př́ır̊ustek látkového množstv́ı produkt̊u či jako
úbytek látkového množstv́ı reaktant̊u. Chemické reakce prob́ıhaj́ı r̊uznou rychlost́ı,
nebot’ jsou ovlivňovány vněǰśımi i vnitřńımi faktory, které můžeme shrnout takto:

• povahou reaguj́ıćıch látek

• koncentraćı reaguj́ıćıch látek

• teplotou

• tlakem

• př́ıtomnost́ı katalyzátor̊u

Tato oblast ještě neńı zcela probádána, existuje proto mnoho teoríı, které popi-
suj́ı vztahy mezi rychlost́ı reakce a podmı́nkami, ve kterých prob́ıhá. Většina těchto
poznatk̊u je źıskána pouze experimentálně a je použitelná často pouze pro určitou
reakci, jej́ımž pr̊uběhem se vědci zabývaj́ı často velmi dlouhou dobu. Přesto se po-
kuśıme zobecnit alespoň hlavńı faktory u jednodušš́ıch reakćı:

2.5.1 Vliv koncentrace

Pokud prob́ıhá chemická reakce za konstantńı teploty, je jej́ı rychlost př́ımo úměrná
součinu koncentraćı reaktant̊u. Závislost rychlosti reakce na koncentraci reaktant̊u
vyjadřuje kinetická rovnice[6], např pro reakci A + B −→ produkty má tvar:

v = k · [A]α · [B]β (2.3)

kde v je rychlost reakce, [A], [B] molárńı koncentrace látek (počet mol̊u látky na
1000 ml celé soustavy) a k je rychlostńı konstanta reakce, závislá na teplotě. α, β
určuj́ı řád reakce, v jednodušš́ıch př́ıpadech jsou totožné se stechiometrickými koefi-
cienty př́ıslušných látek v chemické reakci (zde 1,1).

2.5.2 Vliv teploty

Závislost rychlosti reakce na teplotě vyjadřuje Arrheinova rovnice[6]

k = A · e−EA
RT (2.4)

kde A je frekvenčńı faktor, EA je aktivačńı energie, R je tzv. univerzálńı plynová
konstanta (8.314J ·K−1 ·mol−1) a T je teplota zadaná v kelvinech.

Hodnoty EA a A jsou závislé na reakčńım mechanismu jednotlivých reakćı, vy-
jadřuj́ı mimo jiné i pravděpodobnost, že jednotlivé částice budou vhodně natočeny,
tedy že jejich srážky budou účinné. Tyto hodnoty jsou v praxi zjǐst’ovány experi-
mentárně.

2.5.3 Daľśı vlivy

Př́ıtomnost katalyzátor̊u ovlivňuje faktory určuj́ıćı reakčńı rychlost - např́ıklad zmen-
šuje aktivačńı energii A. Tento a podobné jevy ovšem neńı možné dostatečně vyč́ıslit,
proto jej zde zanedbáme.
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Kapitola 3

Implementace

3.1 Požadavky na program

3.1.1 Grafické rozhrańı

Program je určen k výukovým účel̊um a měl by tedy obsahovat př́ıjemné a názorné
uživatelské rozhrańı, ovládáńı by mělo být dostatečně jednoduché pro běžného uži-
vatele. Fyzické objekty obsažené v laboratoři by tedy měly co nejvěrněji zobrazovat
reálný objekt. Ovládáńı programu by mělo být možné prostřednictv́ım ”klikáńı”.

Obrázek 3.1: Hlavńı okno programu Chemica

3.1.2 Implementace chemické a fyzikálńı teorie

Neńı logicky možné implementovat všechny reálné vlastnosti, realita je určitým
zp̊usobem zjednodušena (např. neńı brán v potaz tlak, rozṕınavost látek v d̊usledku
poměrné absence potřebných vzorc̊u či dat). Fyzikálńı a chemické chováńı, které lze
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popsat pomoćı vzorc̊u, rovnic či algoritmů bude takto (algoritmicky) v programu
implementováno. Vlastnosti, chováńı a veličiny , které neńı možné obecně popsat,
budou zavedeny do programu pomoćı databáze. Ćılem této práce neńı shromažd’ovat
chemické údaje o všech chemických látkách či reakćıch, je tedy pouze na uživateli,
jaká data do programu vlož́ı. Určitá sada dat je dodávána spolu s programem.

3.1.3 Řı́zeńı pokus̊u

Důležitou vlastnost́ı programu je možnost korigovat práci studenta v pr̊uběhu po-
kusu, což se děje pomoćı ř́ıd́ıćıch skript̊u. V prvńı fázi je nutné zadat posloupnost
krok̊u, které budou uživateli postupně zobrazeny. Pro editaci těchto krok̊u by mělo
být vytvořeno dostatečně názorné rozhrańı s jednoduchým ovládáńım.

3.2 Problémy a jejich řešeńı - grafické prostřed́ı

Pro př́ıjemnou práci v programu je nutné vyvinout dostatečně přitažlivé grafické
uživatelské rozhrańı, jehož implementace se stává jednou z nejd̊uležitěǰśıch část́ı
práce.

3.2.1 Základńı rozděleńı aplikace

V jednom okamžiku může být v rámci jedné aplikace otevřeno pouze jedno prostřed́ı
laboratoře.

Většinu plochy hlavńıho okna zab́ırá pracovńı plocha laboratoře. Pod hlavńım
menu aplikace je nástrojová lǐsta usnadňuj́ıćı voláńı nejpouž́ıvaněǰśıch př́ıkaz̊u z menu.
Mimo okna pracovńı plochy jsou zde daľśı podokna, pomáhaj́ıćı udržovat orientaci
mezi jednotlivými objekty v laboratoři.

Program procháźı za svého chodu mezi stavy aktivńı a pasivńı. Pokud je apli-
kace otevřena a je v aktivńım stavu, je možné vytvářet objekty a v pravidelných
intervalech docháźı ke kontrolńımu výpočetńımu cyklu, který upravuje obsahy jed-
notlivých baněk v závislosti na jejich obsahu a vzájemném postaveńı. V pasivńım
stavu k tomuto nedocháźı.

Po spuštěńı se program nacháźı ve stavu pasivńım. Odpov́ıdá tomu skutečnost,
že nemáme načtené databáze s informacemi a nemůžeme tedy pracovat v prázdné
laboratoři. Do aktivńıho módu je možné přej́ıt tak, že vytvoř́ıme pomoćı pr̊uvodce
novou laboratoř (pokud je určena defaultńı databáze informaćı, je nová laboratoř vy-
tvořena automaticky), otevřeme uloženou laboratoř či otevřeme a spust́ıme uložený
skript.

Při ukončeńı aktuálńı laboratoře je program převeden znovu do stavu pasivńıho.

3.2.2 Vykreslováńı

Pracovńı plochu laboratoře je nutné překreslit ze dvou d̊uvod̊u - pokud došlo k nějaké
akci ze strany uživatele nebo překryt́ı okna aplikace jiným oknem, či po změně obsahu
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Otevøít skript

Prùvodce editací skriptu

Spustit

Stop

Obrázek 3.2: Přechody mezi módy programu

baněk zp̊usobených výpočtem při kontrolńım cyklu.
Vzhledem k tomu, že vykresleńı baněk a jejich obsah̊u neńı jen pouhým vykres-

lováńım grafických primitiv, ale je zde třeba určitého výpočtu, neńı vhodné vykres-
lovat vždy celou plochu okna - např́ıklad při tažeńı objektu myš́ı by bylo nutné ve
velmi krátkých intervalech přepoč́ıtávat barvu, výšku a daľśı vlastnosti obsahu a vy-
kreslovat bitmapu obrázku skla všech baněk v laboratoři, což by představovalo př́ılǐs
vysoké nároky na systém.

Z tohoto d̊uvodu jsou provedeny dvě úpravy základńıho zp̊usobu vykreslováńı:

1. v každém okamžiku, kdy je třeba překreslit určitou oblast laboratoře, je pře-
kreslován pouze nejmenš́ı obdélńık, který tuto oblast obsahuje

2. každý objekt v laboratoři (baňka, kahan, mrazák) si udržuje svou vlastńı malou
bitmapu a jej́ı kontext zař́ızeńı. V př́ıpadě, že má být změněn vzhled samotného
objektu — došlo k změně obsahu baňky v d̊usledku chemické reakce, došlo ke
změně skupenstv́ı, do baňky byla přidána daľśı látka, došlo ke změně vykresleńı
plaménku kahanu atd. — objekt vypočte informace nutné ke svému zobrazeńı
a vykresĺı sv̊uj obrázek pouze do pomocné bitmapy.

V př́ıpadě, že později dojde ke zneplatněńı určité oblasti okna či ke změně
pozice objektu, objekt je požádán o vykresleńı. Poté pouze překresĺı obrázek
ze své bitmapy do hlavńı bitmapy na určené mı́sto.

K omezeńı blikáńı při vykreslováńı je použita metoda tzv. dvoj́ıho bufferingu[9] —
nejdř́ıve jsou obrázky všech objekt̊u vykresleny do pomocné bitmapy, která je v pa-
měti, a až nakonec je celý obsah bitmapy v paměti zkoṕırován do bitmapy v okně.
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Pokud baňka obsahuje nějaké látky, je třeba je graficky znázornit. Pomoćı in-
formaćı v databázi vypoč́ıtáme objem obsahu baňky. Každá baňka má zadán sv̊uj
maximálńı objem a své rozměry (poloměr neǰsirš́ıho mı́sta pr̊uřezu, výška ). Z těchto
údaj̊u vypočteme, jakou výšku má hladina obsahu, v závislosti na tvaru baňky (
koule, válec, kužel). Barvu obsahu źıskáme váženým pr̊uměrem barev jednotlivých
látek v závislosti na jejich jednotlivých objemech.

V okamžiku, kdy uživatel ohř́ıvá baňku a dospěje do bodu změny skupenstv́ı
některé z látek v baňce, přestane dočasně nar̊ustat teplota v baňce, jak jsme si po-
psali v kapitole 2. Při testováńı programu bylo zjǐstěno, že neinformovaný uživatel
nechápe, proč se teplota ”zastavila”, i když z dialogového okna popisuj́ıćıho obsah
baňky je patrné, že docháźı k přeměně skupenstv́ı. Bylo proto nutné tuto situaci
nějak graficky znázornit. Při vykreslováńı obsahu baňky tedy neńı nevykreslujeme
celý obsah baňky najednou, ale pomyslně rozděĺıme jej́ı obsah na tři části, jež vy-
kresĺıme zvlášt’: ke ”dnu” baňky vykresĺıme objem látek, které se nalézaj́ı v pevném
skupenstv́ı, nad ně vykresĺıme látky v kapalném skupenstv́ı a látky rozpuštěné ve
vodě a nejvýše vykresĺıme všechny plyny. Vertikálńı pořad́ı skupenstv́ı jsme zvo-
lili z obecné představy, že pevné látky bývaj́ı obecně nejtěžš́ı, proto klesly ke dnu,
plynné látky bývaj́ı nejlehč́ı a kapaliny je tud́ıž nadnáš́ı. Tato představa samozřejmě
nevystihuje přesně všechny látky v př́ırodě, ovšem pro vytvořeńı představy o situaci
uvnitř baňky je vhodná.

Každému ze tř́ı skupenstv́ı vypoč́ıtáme jeho barvu. Kapalnou část vykresĺıme
zp̊usobem, jaký jsme popsali v p̊uvodńım algoritmu. Pevnou část vykresĺıme se vzor-
kováńım, jehož barva je tmavš́ı než barva pevných látek (zvýrazńıme tak např. změnu
skupenstv́ı v př́ıpadě, že v baňce je jen jeden druh látky - obě části by byly vykresleny
stejnou barvou). Plynnou část odlǐśıme tak, že vykresĺıme pouze náhodně zvolených
50 procent vykreslovaných pixel̊u - znázorńıme tak ”mihotáńı” jednotlivých částic.

Pokud je baňka nakloněna, předpokládáme, že obsah se promı́chal a obsah vy-
kreslujeme pouze základńım zp̊usobem.

Při přeléváńı obsahu jedné baňky do druhé je vidět změnu výšky sloupce obsahu
u obou baněk. Pro lepš́ı grafické znázorněńı přetékáńı vykreslujeme proud ”kapiček”
stékaj́ıćı dol̊u mezi horńı a spodńı baňkou.

Při vykreslováńı hořáku simulujeme třepotáńı plaménku tak, že jsme jej rozdělili
na tři části, z nichž každá může být zobrazena čtyřmi zp̊usoby nezávisle na sobě —
celkem tak při náhodném výběru vykreslované varianty źıskáváme dvanáct r̊uzných
zobrazeńı plaménku.

Při vykreslováńı ”mrazáku” jsme využili fantazie. Na jeho povrchu tedy náhodně
vytvář́ıme ”bublinky”, které postupně stoupaj́ı vzh̊uru a můžeme si představit, že
při dotyku s jiným tělesem ho ochlazuj́ı.

3.2.3 Posuvńıky

Plocha, ve které může uživatel umı́st’ovat své objekty, neńı programem nijak ome-
zena, má pouze své dočasné omezeńı, které je možné libovolně zvětšovat. Výhled na
všechny objekty je omezen pouze výřezem okna, kde je pracovńı plocha zobrazena.
Pro pohyb po ploše jsou slouž́ı dva posuvńıky. Při spuštěńı nové laboratoře má pra-
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covńı plocha zadána určitou počátečńı velikost. Tu je možné zvětšit tak, že některý
z objekt̊u umı́st́ıme na okraj dosavadńı plochy, ta automaticky uprav́ı svoje okraje.

Při vytvářeńı posuvńık̊u bylo nutné dohlédnout na to, aby velikost jejich jezdc̊u
stále odpov́ıdala poměru velikosti výřezu okna a velikosti plochy a aby nebylo možné
vyjet pomoćı posuvńıku mimo aktuálně omezenou plochu či některý z objekt̊u labo-
ratoře nebyl nedostupný.

Při vykreslováńı laboratoře neńı nutné udržovat si v paměti velkou bitmapu, do
které by se vykreslovala celá plocha. Vykreslujeme pouze oblast určenou velikost́ı
výřezu okna a pozice obou posuvńık̊u.

3.2.4 Podokna

Uživatelská plocha hlavńıho okna aplikace je rozdělena na několik podoken. Uživatel
si může nastavit rozměry jednotlivých oken či některá z nich skrýt, pro zachováńı
”pořádku” a př́ıjemněǰśıho vzhledu ale změna pozice jednoho podokna ovlivńı pozici
ostatńıch.

Při změně rozměru jednoho z oken je volána funkce, která pooprav́ı rozměry
ostatńıch, v závislosti na tom, zda jsou viditelná. Při změně velikosti celého okna
maj́ı podokna vlevo a nahoře ”přednost” před ostatńımi okny — jejich rozměry jsou
ponechány a upravena je velikost oken v́ıce napravo a výše.

3.2.5 Operace Zpět/Vpřed

Vzhledem k tomu, že obsah baňky může vlivem chemické reakce podléhat určitým
změnám, nebylo by vhodné operace Zpět a Vpřed implementovat, v současnosti je
to ovšem u grafických aplikaćı samozřejmost, je zde možnost vracet alespoň editačńı
akce, které neberou ohled na obsah baňky:

1. vložeńı objektu

2. posun objektu

3. smazáńı objektu

4. vyprázdněńı baňky

5. změřeńı teploty

6. překlopeńı baňky

Implementace prováděńı operaćı Zpět a Vpřed byla vytvořena takováto: V pro-
gramu jsou dva zásobńıky, zastupuj́ıćı pamět’ pro operace Zpět a Vpřed. Pokud dojde
k některé z těchto editačńıch akćı, je vytvořena instance tř́ıdy pamet akce, která ob-
sahuje informaci o typu akce, objektu, kterého se akce týkala, a daľśıch podrobnost́ı.
Tato instance je umı́stěna na vrchol zásobńıku Zpět. Při stisknut́ı tlač́ıtka Zpět je
ze zásobńıku vyjmuta posledně vložená instance, podle jej́ıch informaćı jsou prove-
deny př́ıslušné změny a instance je vložena na vrchol zásobńıku Vpřed. Při stisknut́ı
tlač́ıtka Vpřed je obdobně vrchol zásobńıku Vpřed přemı́stěn na zásobńık Zpět.
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Program rozezná, zda se jedná o vráceńı či opakováńı akce, a podle toho se
zachová — neńı třeba upravovat informaci o akci podle toho,do jakého zásobńıku
má být vložena.

Obsah zásobńıku Zpět neńı nijak omezen, v zásobńıku Vpřed je vždy maximálně
tolik položek, kolik jich bylo přemı́stěno ze zásobńıku Zpět. V okamžiku, kdy dojde
ze strany uživatele k nějaké akci a do zásobńıku Zpět je vložena nová informace,
zásobńık Vpřed je vyprázdněn.

3.2.6 Koṕırováńı a mazáńı objekt̊u

Při koṕırováńı označených objekt̊u jsou kopie jejich instanćı vloženy do speciálńıho
kontejneru.

Při mazáńı objektu neńı z d̊uvodu kompatibility akce Zpět jeho objekt smazán
z paměti programu — pouze je uveden do stavu, kdy neńı vykreslován na plochu a
neprob́ıhaj́ı v něm žádné změny. Všechny instance objekt̊u, které byly do laboratoře
vloženy od chv́ıle vytvořeńı či otevřeńı této laboratoře, jsou udržovány v paměti
programu a jsou vymazány až při ukončeńı aktuálńı laboratoře.

3.3 Problémy a jejich řešeńı - výpočetńı model

Program je v podstatě real-time aplikaćı simuluj́ıćı prostřed́ı laboratoře. V krátkém
intervalu je opakovaně upravován jej́ı obsah v závislosti na implementovaných pra-
vidlech. Program byl napsán v jazyce C++ s využit́ım Win32API funkćı.

3.3.1 Základńı datové struktury

Logickým zástupcem programu je instance tř́ıdy ProgramEngine, která obsahuje
všechny položky a metody nutné pro chod programu. Jej́ımi nejvýznamněǰśımi tř́ıdami
jsou kontejnery m datalatka obsahuj́ıćı databázi informaćı o chemických látkách,
m datareakce obsahuj́ıćı databázi informaćı o chemických reakćıch a m objekt, která
obsahuje seznam všech fyzických objekt̊u (baněk, kahan̊u, mrazák̊u) v laboratoři.

M datalatka je asociativńı pole obsahuj́ıćı instance tř́ıdy datalatka, logicky zastu-
puj́ıćı jednotlivé chemické látky, jej́ımiž položkami jsou všechny vlastnosti chemické
látky popsané v 4.5.1, kĺıče tvoř́ı jejich hodnoty CAS-RN. M datareakce je asocia-
tivńı pole s možnost́ı duplicitńıch kĺıč̊u, obsahem jsou zde instance tř́ıdy datareakce
zastupuj́ıćı jednotlivé informace o reakci ( předevš́ım seznamy CAS-RN reaktant̊u a
produkt̊u a údaje pro výpočet rychlosti). Kĺıče zde tvoř́ı speciálně utvořené hodnoty
tř́ısložkového typu CAS-RN, vypoč́ıtané jako součty jednotlivých složek CAS-RN
reaktant̊u reakce. Aby bylo možné rychle vyhledat všechny reakce, kde známe re-
aktanty, ale neznáme jejich jednotlivé počty, započ́ıtáváme hodnotu CAS-RN pouze
jednou u každého reaktantu, nezávisle na jeho stechiometrickém koeficientu (např. re-
akce A+B −→ . . . bude tedy zařazena se stejným kĺıčem jako reakce 2A+B −→ . . .).

Všechny fyzické objekty jsou v programu sdruženy v seznamu m objekt. Ten obsa-
huje ukazatele na instance tř́ıdy objekt, j́ıž jsou všechna tělesa v laboratoři potomky.
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Takto bylo zvoleno z hlediska jednodušš́ıho sériového př́ıstupu ke všem objekt̊um v la-
boratoři a možnosti použ́ıt virtuálńı funkce odlǐsné podle typu objektu, předevš́ım
pro vykresleńı objektu. Od tř́ıdy objekt jsou odvozeny tř́ıdy bankakulata zastupuj́ıćı
v laboratoři baňku, horak zastupuj́ıćı kahan a tř́ıda mrazak, která zastupuje mrazák.
Tř́ıda objekt nese informaci o pozici a rozměru fyzického objektu, jeho jméno a vi-
ditelnost a metody pro manipulaci s těmito členskými proměnnými.

Tř́ıda horak a mrazak obsahuj́ı nav́ıc proměnné a metody potřebné k jejich vy-
kresleńı. Tyto dvě tř́ıdy jsou si velmi podobné, vzhledem k jinému zp̊usobu vykres-
lováńı a s t́ım spojenému rozd́ılu mezi pomocnými daty bylo nutné vytvořit tř́ıdy
samostatné.

Tř́ıda bankakulata je odvozena od tř́ıdy objekt a od tř́ıdy bankaVelka, která ob-
sahuje data a metody určené k chemickému a fyzikálńımu výpočtu. Tyto vlastnosti
jsou přiděleny tř́ıdě bankakulata prostřednictv́ım děděńı z logického d̊uvodu proto,
že chemické a fyzikálńı výpočty jsou implementovány bez závislosti na tom, o jaký
typ baňky se jedná či kde a jakým zp̊usobem bude vykreslena.

Tř́ıda bankaVelka obsahuje údaj o teplotě a seznam látek, které obsahuje. Nej-
d̊uležitěǰśımi jsou metody pro vkládáńı látky do baňky, pro změnu po dodáńı tepla
baňce a na výpočty ohledně chemických reakćı.

Tř́ıda bankakulata přidává daľśı informace, které popisuj́ı baňku jako fyzický
objekt, např́ıklad údaje o objemu baňky a jej́ım druhu viz 4.1 a implementuje metody
použ́ıvané předevš́ım při vykresleńı baňky a při manipulaćı s baňkou jako s fyzickým
objektem.

Při vložeńı nového objektu do laboratoře je ukazatel na něj připojen do seznamu
m objekt ; při vymazáńı objektu uživatelem je pouze nastavena hodnota viditelnosti
objektu na FALSE ; v tom př́ıpadě nedocháźı k vykreslováńı objektu, ani k žádným
jeho vnitřńım výpočt̊um.

3.3.2 Datové typy

V programu byla vytvořena tř́ıda cislolong jako speciálńı č́ıselný typ převážně ze
dvou d̊uvod̊u:

1. u některých údaj̊u v laboratoři lze předpokládat, že může nastat situace, kdy
maximálńı hodnota či délka standardńıch č́ıselných typ̊u nebude dostačuj́ıćı
(např. hmotnost některé látky v baňce bude tak vysoká, že v použitém stan-
dardńım typu nezbude mı́sto na zadáńı desetinných cifer až po přesnost, kterou
požadujeme) — bylo by tedy vhodné vytvořit typ s pružnou délkou záznamu

2. mnoho chemických či fyzikálńıch dat zadávaných do databáze je udáváno ve
formátu x10y, jehož syntaxi je vhodné v dialoźıch podpořit. Tento údaj by
mohl být uvnitř programu překládán na typ double, ovšem vzhledem k (i když
nepatrné) nepřesnosti při jeho manipulaci může již při zpětném výpisu této
hodnoty doj́ıt k zobrazeńı této chyby uživateli

Z tohoto d̊uvodu byla zavedena tř́ıda cislolong a jej́ı metody jako ř́ıdký seznam
dvojic tvaru bas10exp, která je využita ve velké části č́ıselných údaj̊u v laboratoři.
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Tř́ıda cislolong implementuje aritmetické operace poč́ıtáńım s položkami v deka-
dickém tvaru — poupraveńım této tř́ıdy na binárńı formát by bylo možné urychlit
výpočty.

3.3.3 Změny teploty

Každá látka v baňce má zadáno, jaké je jej́ı množstv́ı v gramech. Abychom si mohli
pamatovat, jaká část látky je již např. v kapalném stavu při táńı látky, udržujeme si
v paměti také hmotnost látky, která již podlehla změně skupenstv́ı.

Při ohř́ıváńı či ochlazováńı baňky je volána metoda tř́ıdy bankaVelka Ohrev
(Ochlazeni), která poč́ıtá změnu teploty baňky. Jako parametr źıskává velikost tepla,
které je baňce předáno v závislosti na výkonu kahanu a jeho vzdálenosti od baňky. Při
změně teploty vycháźıme ze vzorce 2.2. Muśıme dát ale pozor na změny skupenstv́ı
látek, proto poč́ıtáme podle následuj́ıćıho algoritmu:

AnoNe

Dokud je teplo vìtší ne� 0

Je rovna teplota baòky teplotì zmìny
skupenství nìkteré z látek v baòce? Vypoètu energii potøebnou k tomu,

aby všechny tyto látky dokonèily zmìnu skupenství

Je tato energie vìtší ne� dodávané teplo?

- Ka�dé látce dodám po�adované teplo
- teplo = teplo - celková po�adovaná energie

Vypoètu výslednou teplotu po pøedání tepla baòce
podle kalorimetrické rovnice

Vyskytuje se bod zmìny skupenství nìkteré z látek
v baòce mezi pùvodní a výslednou teplotou?

- Ka�dé látce dodám pouze teplo pomìrné  ke vztahu
“po�adovaná energie : teplo dodané baòce”
- teplo = 0

výsledná teplota = nejmenší takovýto bod
teplo = teplo - teplo potøebné ke zmìnì teploty na tuto

výsledná teplota = vypoètená teplota
teplo = 0

Ne

Ano

Ano

Ne

Obrázek 3.3: Algoritmus změny teploty
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Pokud vkládáme do baňky látky o jiné teplotě, vlož́ıme látky do baňky a poté
odebereme celému obsahu teplo rovné teplu, které by bylo třeba dodat přidávané
látce, aby byla jej́ı výsledná teplota rovna p̊uvodńı teplotě baňky.

3.3.4 Vyhledáváńı reakćı

Při vytvářeńı seznamu všech reakćı, které v baňce prob́ıhaj́ı, postupujeme tak, že
pro n rovno jedné až po počet látek v baňce vyb́ıráme všechny n-tice těchto látek,
vypoč́ıtáme speciálńı CAS-RN hodnotu rovnou součtu CAS-RN vybraných látek a
vyhledáváme reakce maj́ıćı tyto reaktanty v asociativńım poli m datareakce na kĺıči
rovném vypočtenému kódu.

3.3.5 Výpočet rychlosti reakćı

Podle 2.5 vypoč́ıtáme změny koncentrace u jednotlivých reakćı, které prob́ıhaj́ı v baň-
ce. Pokud by ale jedna látka byla reaktantem v́ıce reakćı současně, mohlo by doj́ıt
ke kolizi - reakce by ”požadovaly” celkem v́ıce látky, než je v baňce k dispozici.
Proto postupně procháźıme všechny prob́ıhaj́ıćı reakce a u každého jejich reaktanta
si poznamenáme, kolik látky tato reakce odebere. Poté procháźıme jednotlivé látky
v baňce a porovnáváme součet požadovaného množstv́ı a skutečné množstv́ı látky.
Pokud je požadováno př́ılǐs mnoho látky, poznamenáme si k ńı poměr těchto údaj̊u,
jinak j́ı uč́ıme poměr rovný 1. Poté procháźıme znovu postupně všechny reakce a
vypočteme č́ıslo rovné minimu poměr̊u u jednotlivých reaktant̊u. Pokud je toto č́ıslo
menš́ı než 1, vynásob́ıme změnu koncentrace pro tuto reakci t́ımto č́ıslem — re-
akci bylo nutné omezit z d̊uvodu konkurence. Nyńı pro každou reakci odebereme
odpov́ıdaj́ıćı vypočtené množstv́ı reaktant̊u a přidáme odpov́ıdaj́ıćı množstv́ı pro-
dukt̊u.

3.3.6 Editace skriptu

Ř́ıd́ıćı skript v laboratoři zastupuje instance tř́ıdy skript. Ta obsahuje seznam jed-
notlivých ř́ıd́ıćıch krok̊u — instanćı tř́ıdy skript akce a metody pro obsluhu skriptu.

Každá instance tř́ıdy skript akce obsahuje mimo jiné údaj výčtového typu udáva-
j́ıćı typ této akce, ukazatel obj na tř́ıdu objekt a ukazatel objRef na tř́ıdu skript akce.
Je třeba umožnit, aby ř́ıd́ıćı krok odkazoval na objekt vytvořený v některém před-
choźım kroku. (Např. při zadáváńı kroku Vymazat objekt). Rozděĺıme tedy chováńı
při editaci kroku podle jeho typu:

1. Pokud se jedná o vložeńı některého objektu do laboratoře, tento objekt v la-
boratoři při editaci skriptu také vytvoř́ıme (to je možné, nebot’ program se
nacháźı v pasivńım módu a na plochu neńı nic vykreslováno). Ukazatel obj
umı́st́ıme na nově vytvořený objekt.

2. V ostatńıch př́ıpadech při potřebě odkazovat na některý z objekt̊u laboratoře
(např. který objekt má být smazán) umı́st́ıme ukazatel objRef na instanci typu
skript akce, která objekt vytvořila.
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Při vytvořeńı nového objektu nastavujeme jeho viditelnost na hodnotu TRUE.
Pokud uživatel přecháźı mezi jednotlivými kroky skriptu, při přechodu přes tento
krok směrem doleva (proti času) je viditelnost objektu nastavena na hodnotu FALSE
(což má vliv na vykresleńı jmen objekt̊u v seznamu objekt̊u na dialogu), při přechodu
doprava opět na hodnotu TRUE - tedy tak, jak bude tento objekt v určité chv́ıli
viditelný při spuštěńı skriptu. Pokud se jedná o krok typu Smazat objekt, je logicky
viditelnost nastavována obráceně.

Pokud tedy uživatel v seznamu objekt̊u vyznačuje již vložený objekt, index této
položky představuje zároveň pořad́ı instance skript akce v posloupnosti, kde ukazatel
obj ukazuje na v tuto chv́ıli viditelnou instanci tř́ıdy objekt.

Skript ukládáme do souboru XML. Referenci na objekt (mimo krok̊u vytvářeńı
objekt̊u, kde referenci neukládáme) ulož́ıme tak, že zaṕı̌seme pořad́ı tohoto objektu
v okamžiku aktivace této akce.

Při následném nač́ıtáńı souboru do paměti nejdř́ıve nač́ıtáme pouze č́ısla určuj́ıćı
pořad́ı vytvořených objekt̊u v laboratoři, poté simulujeme pr̊uchod posloupnost́ı
krok̊u jako v př́ıpadě předchoźı editace skriptu a ukazatele objRef správně nastav́ıme.

Při mazáńı kroku uživatelem je nutné nejdř́ıve zkontrolovat, zda mazaný objekt
neńı v některém z následuj́ıćıch krok̊u referován.

3.3.7 Komunikace programu a skriptu

Při spuštěńı ř́ıd́ıćıho skriptu lze ř́ıd́ıćı kroky rozdělit na dvě skupiny podle toho, zda je
jejich splněńı podmı́něno nějakou akćı uživatele (např́ıklad vložeńı kahanu), či stavem
referovaného objektu (např́ıklad ohřev baňky na určitou teplotu). Běh programu je
poupraven tak, aby po každém činu uživatele, který mohl teoreticky zapř́ıčinit splněńı
kroku potenciálně spuštěného skriptu, byla volána jednotná funkce skriptRefer, ve
které je zadáno pomoćı výčtového typu o jaký čin šlo a kterého objektu se čin týkal.
Pokud je skript spuštěn, sám se poté postará o zjǐstěńı, zda byl aktuálńı krok splněn.

Při každém přepoč́ıtáńı obsahu laboratoře ve funkci Cyklus je zavolána funkce
skriptu, ve které ř́ıd́ıćı skript zjist́ı, zda je splněn krok, jehož typ patř́ı do druhé
skupiny akćı (tedy kde zálež́ı na stavu referovaného objektu).
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Kapitola 4

Uživatelská dokumentace

4.1 Instalace programu

Program CHEMICA je napsán pro operačńı systém Windows. Instalaci zajǐst’uje
instalačńı soubor CHEMICAsetup-1.0.exe, který se postará o vše potřebné. Uživatel
si vybere mı́sto instalace, je možné vytvořit položku v nab́ıdce Start či ikonu na
ploše.

4.2 Spuštěńı programu

Program se spoušt́ı souborem CHEMICA.exe, který se nacháźı v hlavńım adresáři.
Po spuštěńı programu se program pokuśı vytvořit novou laboratoř, v rámci čehož je
nutné zadat databáze chemických informaćı. Program je koncipován tak, že je možné
nejen přidávat, editovat a mazat položky databáze, ale je možné také udržovat si
r̊uzné verze těchto databáźı, rozdělené do jednotlivých soubor̊u např́ıklad tak, že
každý soubor obsahuje informace o určité skupině chemických látek, a při vytvářeńı
laboratoře tyto soubory libovolně slévat. Protože tento postup (tedy zadávat tyto
údaje znovu a znovu při každém vytvořeńı nové laboratoře) by byl zbytečně zdlou-
havý, je zde možnost určit si, která databáze bude defaultně načtena.

Pokud tedy novou laboratoř vytvář́ıme výběrem položky menu Soubor / Vytvořit
novou laboratoř. . . , zobraźı se pr̊uvodce vytvořeńım nové laboratoře, ve kterém nejen
urč́ıme, které databáze budou použity, ale máme zde také možnost databáze editovat
či určit, která databáze bude vybrána jako defaultńı.

Pokud novou laboratoř vytvář́ıme výběrem položky menuSoubor / Nový . . . , je
otevřena automaticky defaultńı laboratoř, která je (při jej́ım určeńı viz předchoźı
př́ıpad) uložena v souboru default.xmll, default.xmlr. Pokud je některý z těchto sou-
bor̊u smazán, zobraźı se pr̊uvodce vytvořeńım jako v předchoźım př́ıpadě.

Uloženou laboratoř otevřeme výběrem z menu Soubor položka Otevř́ıt laboratoř.
V podadresáři Ukladani můžeme nalézt některé uložené pokusy, v podadresáři

Skripty spustitelné scénáře. Jejich načteńı je možné bud’ výběrem z nab́ıdky menu,
či př́ımo poklepáńım na určený soubor ve file manageru.
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4.3 Ovládáńı chemické laboratoře

4.3.1 Objekty v laboratoři

Do pracovńı plochy okna, zobrazuj́ıćı chemickou laboratoř, můžeme přidávat r̊uzné
druhy objekt̊u:

• baňky slouž́ı jako nádoby k uchováváńı chemických látek

• kahany, mrazáky mohou měnit teplotu v baňce

Vkládat objekty do laboratoře můžeme pomoćı položky menu Vložit zař́ızeńı
či kliknut́ı pravým tlač́ıtkem na pracovńı plochu a výběrem z kontextového menu.
V prvńım př́ıpadě je nový objekt vložen doprostřed okna, ve druhém je vložen na
mı́sto kliku myši.

V levé části hlavńıho okna je vyobrazen seznam objekt̊u, které laboratoř v tuto
chv́ıli obsahuje. Pro snazš́ı orientaci je každému objektu přǐrazeno jméno. Při vy-
tvořeńı je každému objektu přǐrazeno defaultńı jméno, odvozené od druhu tohoto
objektu, tedy např. ”Destilačńı baňka” či ”Kahan”. Duplicitě defaultńıch jmen vklá-
daných objekt̊u je zamezeno přidáńım ”pořadového” č́ısla tohoto typu objektu —
např. ”Destilačńı baňka 2” . Změnit jméno objektu je možné kliknut́ım pravým
tlač́ıtkem myši na jeho vyobrazeńı na pracovńı ploše a výběrem z kontextového menu
položky Vlastnosti. Uživatel má právo zadávat duplicitńı jména objekt̊u.

Kádinka
100 ml

Kádinka
250 ml

Kádinka
600 ml

Odmìrný válec
100 ml              200 ml

Destilaèní
baòka

Erlenmayerova
baòka

Zkumavka

Obrázek 4.1: Souhrn r̊uzných typ̊u baněk, které je možno vložit do laboratoře

Označováńı objekt̊u

Pozici objekt̊u v pracovńı ploše laboratoře můžeme libovolně měnit. Posouvat můžeme
ovšem pouze označené objekty. Jeden objekt označ́ıme kliknut́ım levým tlač́ıtkem na
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jeho vyobrazeńı na ploše laboratoře. Kolem objektu se vykresĺı přerušovaný obdélńık.
Pokud chceme označit v́ıce objekt̊u, podrž́ıme klávesu Shift a postupujeme stejně
jako v předchoźım př́ıpadě. Jeden z označených objekt̊u můžeme odznačit tak, že
podrž́ıme klávesu Shift a klikneme na něj. Objekty odznač́ıme tak, že klikneme na
pozad́ı laboratoře (mimo všechny objekty).

Pokud chceme označit v́ıce objekt̊u lež́ıćıch v sousedńı oblasti, přemı́st́ıme kurzor
myši mimo označovanou oblast. Stiskneme levé tlač́ıtko myši a táhneme přes celou
oblast. Vykresĺı se přerušovaný obdélńık, jehož jeden roh je v mı́stě stisknut́ı tlač́ıtka
a pozice protilehlého rohu je shodná s aktuálńı pozićı kurzoru. Přetáhneme myš tak,
aby obdélńık obsahoval všechny označované objekty. Po uvolněńı levého tlač́ıtka myši
budou označeny všechny objekty, které ležely celé uvnitř obdélńıka.

Přidat k těmto objekt̊um daľśı oblast můžeme opakováńım předchoźıho úkonu při
podržeńı tlač́ıtka Shift. Všechny objekty je možné označit pomoćı kombinace kláves
Ctrl-A.

4.3.2 Vkládáńı chemických látek do baňky

Do baňky je možné vkládat látky tak, že ji označ́ıme levým tlač́ıtkem myši a vybe-
reme položku menu Baňka / Vložit chemikálie, nebo při kliknut́ı pravým tlač́ıtkem
výběrem položky Vložit chemikálie z menu kontextového.

V seznamu látek v zobrazeném dialogovém okně vybereme přidávanou látku a
zadáme požadované množstv́ı. Pokud se jedná o látku, která se bude po přidáńı
do laboratoře (v závislosti na standardńı teplotě laboratoře) nacházet v pevném
skupenstv́ı, můžeme si vybrat, zda zadaná hodnota určuje hmotnost v gramech či
miligramech; pokud se jedná o látku kapalnou či plynnou, zadáváme objem látky
v mililitrech.

V okamžiku přidáńı do některé baňky v laboratoři bude mı́t vkládaná látka tep-
lotu rovnou základńı teplotě laboratoře (standardně 20◦C). Pokud baňka již dř́ıve
nebyla prázdná, dojde okamžitě k vyrovnáńı teplot mezi přidávanou látkou a sou-
stavou stávaj́ıćıch látek podle pravidel nast́ıněných v kapitole 2.

Obsah baněk

Informaci o aktuálńım obsahu baňky źıskáme jej́ım označeńım a výběrem z menu
Baňka položka Vložit chemikálie. V horńı části dialogového okna je vypsán výčet
všech látek v baňce a jejich hmotnost́ı. U každé položky seznamu je také uvedeno,
v jakém skupenstv́ı se látka právě nacháźı. Pokud právě docháźı ke změně skupenstv́ı
látky, každé skupenstv́ı přechodu je vyobrazeno na samostatné řádce.

Pro pr̊uběžné zobrazeńı teploty baňky slouž́ı teploměr. U jedné baňky ho zob-
raźıme výběrem položky Měřit teplotu v kontextovém menu baňky; výběrem v hlav-
ńım menu položky Baňka / Měřit teplotu zobraźıme teploměr u všech označených
baněk.

Opětovným výběrem teploměr skryjeme.
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Změny teploty

Všechny látky jsou do baněk přidávány o stejné teplotě, která je rovna standardńı
teplotě laboratoře. Zvýšit či sńıžit teplotu v baňce lze pomoćı kahanu či mrazáku
tak, že jej umı́st́ıme pod baňku.

Kahan předává baňce své teplo a postupně zvyšuje jej́ı teplotu, mrazák teplo
odeb́ırá. Předpokládejme, že jsme pod baňku umı́stili kahan. Teplo, které je pře-
dáváno, záviśı na vzdálenosti kahanu (mrazáku) od baňky. Pokud je hrdlo kahanu
těsně pod dnem baňky, je každou vteřinu předáváno teplo rovné teplu, které vydá
kahan (výkon kahanu i mrazáku je 100 watt̊u, tedy 100 joule za sekundu). Velikost
předávaného tepla klesá nepř́ımo úměrně se vzdálenost́ı hrdla kahanu ode dna baňky.
Vzdálenost, při které již nedocháźı k předáńı tepla, odpov́ıdá přibližně 2,5 násobku
výšky plamenu.

”Mrazák” si lze představit jako plošinku, nad kterou je při ochlazováńı nutné
baňku umı́stit. Plat́ı zde stejné pokyny jako v př́ıpadě ohř́ıváńı teploty kahanem.

Přeléváńı

Mı́sit obsahy jednotlivých nádob můžeme tak, že obsah jedné baňky přelijeme do
druhé.

Baňku, jej́ıž obsah chceme přeĺıt, označ́ıme a naklońıme pomoćı výběru položky
Převrátit baňku. Obsah nakloněné baňky přetéká do baňky, která se nacháźı pod
touto a nakloněná neńı, rychlost́ı 1/10 objemu baňky za sekundu. Přesun hmoty
znázorňuj́ı kapky, které stékaj́ı směrem dol̊u mezi oběma baňkami.

Do p̊uvodńı polohy vrát́ıme baňku opětovným výběrem Převrátit baňku.

4.4 Editace ř́ıd́ıćıch scénář̊u

Významnou vlastnost́ı programu je možnost definovat posloupnosti ř́ıd́ıćıch krok̊u,
které postupně předepisuj́ı uživateli jeho daľśı činnost. Skripty jsou ukládány ve
formě XML soubor̊u, syntaxi můžeme nalézt v Př́ıloze D.

Pro usnadněńı tvorby těchto scénář̊u byl vytvořen pr̊uvodce vytvořeńım a edi-
taćı ř́ıd́ıćıho skriptu, kterého spust́ıme volbou položky menu Skript / Vytvořit nový.
Výhodou použit́ı pr̊uvodce neńı jen urychleńı editace skriptu, ale i okamžitá kontrola
korektnosti krok̊u (např. neńı možné měřit teplotu mrazáku).

V prvńım kroku je možné zadat autora a název skriptu, v pravé části dialogu je
oblast pro poznámky, které se budou zobrazovat po celou dobu pokusu. Zde je možné
popsat téma, kterého se pokus týká, a shrnout jednotlivé kroky, které bude student
později provádět. Do editačńıho pole ve spodńı části dialogu zadáme zprávu, která
bude zobrazena studentovi, až dokonč́ı celý pokus.

V daľśım kroku je zobrazen seznam chemických látek a reakćı, které budou při
pokusu k dispozici. Po stisknut́ı jednoho ze dvou tlač́ıtek Upravit se zobraźı dialog
edituj́ıćı odpov́ıdaj́ıćı databázi 4.3.

Nyńı již můžeme zadat posloupnost krok̊u, které je třeba během pokusu postupně
provést. Každý krok je editován samostatně na vlastńım listu:
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V levém horńım rohu lze vybrat typ kroku, který učitel edituje. Po levé straně
je zobrazen seznam baněk, kahan̊u a mrazák̊u, které již byly na základě požadavku
skriptu vloženy do laboratoře před t́ımto krokem.Ve spodńı části obrazovky je oblast,
do které zaṕı̌seme, jaký komentář bude zobrazen , pokud při pokusu dospěje student
k tomuto kroku. Text v komentáři je z hlediska následné funkčnosti zcela nezávislý na
tom, jaké vlastnosti tohoto kroku zadáme, měl by ovšem slovně tento krok popisovat,
či alespoň svým obsahem vést studenta k dedukci, jaký čin povede ke splněńı tohoto
kroku, aby student zbytečně netápal.

V pravém dolńım rohu je skupina tlač́ıtek koriguj́ıćı pr̊uchod mezi jednotlivými
kroky při editaci:

• tlač́ıtka Předchoźı krok a Daľśı krok posunuj́ı na vedleǰśı kroky

• tlač́ıtko Vložit krok vlož́ı nový krok před krok, na kterém právě stoj́ıme

• tlač́ıtko Zrušit krok vymaže z posloupnosti krok, na kterém právě stoj́ıme, a
posune nás na krok následuj́ıćı

• na konci posloupnosti nemuśıme daľśı kroky přidávat — při stisknut́ı tlač́ıtka
Daľśı krok je automaticky vložen nový prázdný krok

Zbylý obsah dialogového okna bude využit pro zobrazeńı dodatečných informaci.

4.4.1 Řı́d́ıćı krok

Prvńım úkolem při zadáváńı nového kroku skriptu je určit, o jaký typ kroku se bude
jednat:

Obrázek 4.2: Různé typy ř́ıd́ıćıch krok̊u

Vložit baňku, Vložit kahan, Vložit mrazák

Pokud se jedná o baňku, vybereme, který typ baňky vlož́ıme. Daľśı informace zde
nejsou potřeba. Po přechodu na daľśı krok bude do seznamu objekt̊u v levé části okna
přidáno symbolické jméno tohoto objektu. Při vytvářeńı a editaci ř́ıd́ıćıch skript̊u
neńı možné měnit symbolická jména objekt̊u.
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Vložit látku

V tomto kroku požadujeme explicitńı přidáńı látky do baňky pomoćı dialogu. V se-
znamu objekt̊u vybereme baňku, do které má být látka přidána. V seznamu che-
mických látek vybereme, která látka má být přidána do této baňky. Požadované
množstv́ı přidané látky lze vyjádřit dvěma zp̊usoby:

- určeńı pomoćı rozmeźı: tento krok bude uznán, pokud se hmotnost přidávané
látky bude vyskytovat mezi zadaným minimem a maximem

- přesné určeńı: krok bude uznán za splněný, pokud odchylka přidané hmotnosti
nebude od zadané hodnoty větš́ı než zadaná tolerance. Pokud je tolerance rovna
nule, požadujeme zadat přesné množstv́ı

Pokud student vlož́ı do baňky v́ıcekrát menš́ı množstv́ı látky, ale jejich součet vy-
hovuje požadovanému rozsahu, krok bude splněn. Pokud student vlož́ı větš́ı množstv́ı
než bylo požadováno, má možnost Vyprázdnit baňku — součet bude poté poč́ıtán
znovu od nuly.

Změřit teplotu

V seznamu objekt̊u vybereme baňku, u které má být zobrazen teploměr. Pokud již
bude v pr̊uběhu pokusu u této baňky teploměr zobrazen v době, kdy přejdeme na
tento krok, podmı́nka postupu bude automaticky splněna

Přeĺıt obsah baňky do jiné

V tomto kroku jsou zobrazeny dva seznamy objekt̊u v laboratoři. Označ́ıme dvě
baňky v nich tak, že bude požadováno přelit́ı obsahu baňky na levé straně do baňky
na pravé straně.

Vyčkat určitou dobu

Při plněńı tohoto kroku neńı student nucen vykonat žádnou činnost. V dialogu vy-
plńıme čas v sekundách, za jakou dobu bude tato akce automaticky splněna. Tento
krok můžeme využ́ıt při čekáńı, než dostatečně zreaguje obsah nějaké baňky, či k zob-
razeńı informativńıho textu bez nutnosti splněńı nějakého kroku.

Pokud chceme zobrazit čas, který zbývá do konce odpoč́ıtáváńı, naṕı̌seme do
doprovodné poznámky řetězec ”xxx”, tedy např. ”Čekejte ještě xxx sekund.”. Na
mı́sto řetězce bude pr̊uběžně vypisován zbývaj́ıćı čas ve vteřinách.

Změnit teplotu obsahu baňky

V seznamu objekt̊u vybereme baňku, u které má doj́ıt ke změně teploty. Požadovanou
změnu teploty baňky můžeme opět vyjádřit v́ıce zp̊usoby:

- relativně: zadaná hodnota znač́ı, o kolik stupň̊u Celsia nejméně je žádáno zvýšit
či sńıžit p̊uvodńı teplotu.
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- pomoćı rozmeźı: krok bude uznán za splněný v okamžiku, kdy teplota v baňce
bude ležet uvnitř vymezeného intervalu [minimum,maximum]

- přesné určeńı: krok bude uznán za splněný v okamžiku, kdy odchylka výsledné
teploty nebude od zadané hodnoty větš́ı než zadaná tolerance.

Vymazat objekt z laboratoře

V seznamu objekt̊u vybereme objekt, který má být z laboratoře odstraněn. Při editaci
následuj́ıćıch krok̊u skriptu již tento objekt nebude zobrazen v seznamu přidaných
objekt̊u.

Při editaci skriptu je možné volně přecházet mezi jednotlivými kroky, v okamžiku
opuštěńı kroku bude tento uložen. Pokud opust́ıme krok, u kterého neńı zadán typ
požadované akce, krok bude automaticky smazán.

4.4.2 Spuštěńı skriptu

Spustitelný skript načteme výběrem položky menu Skript / Otevř́ıt . . . . Ve spodńı
části obrazovky je zobrazen pr̊uvodńı popis, který budeme moci proč́ıtat po celou
dobu pokusu. Skript spust́ıme př́ıkazem Skript / Spust’. Laboratoř je možné ovládat
stejným zp̊usobem jako při základńı práci v laboratoři. V pravé části hlavńıho okna
programu je zobrazeno okénko, obsahuj́ıćı poznámku ke kroku, který je v tomto
okamžiku nutné vykonat. Při splněńı podmı́nky je zobrazena poznámka ke kroku
následuj́ıćımu.

Skript je možné libovolně spouštět (Spust’) či ukončovat (Stop) bez nutnosti jeho
opětovného načteńı. Po ukončeńı a následném znovuspuštěńı prob́ıhá posloupnost
ř́ıd́ıćıch krok̊u znovu od začátku. Při pokusu ř́ızeném skriptem neńı možné provádět
akci Zpět a Vpřed.

4.5 Editace chemické databáze

Databáze chemických údaj̊u můžeme editovat pomoćı pr̊uvodce vytvořeńım chemické
laboratoře, kterého spust́ıme výběrem položky menu Soubor / Vytvořit novou labo-
ratoř. V prvńım kroku je třeba nač́ıst či vytvořit databázi chemických látek, až ve
druhém kroku databázi chemických reakćı. Toto pořad́ı nelze zaměnit, nebot’ do da-
tabáze chemických reakćı je možné vložit pouze reakce, jejichž všechny reaktanty i
produkty jsou obsaženy v dané databázi chemických látek (při nač́ıtáńı ze souboru
jsou ostatńı reakce ignorovány).

4.5.1 Databáze chemických látek

Nejdř́ıve je třeba vyplnit seznam látek. Tlač́ıtkem Vložit novou látku zobraźıme for-
mulář, ve kterém zadáme vlastnosti této látky.

Pro potřeby laboratoře lze zadat následuj́ıćı informace:
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Obrázek 4.3: Ukázka vyplněného formuláře s informacemi o látce

• vzorec — pod pojmem chemický vzorec se může skrývat řada r̊uzných repre-
zentaćı stavby molekul látky, v závislosti na tom, v jaké mı́̌re r̊uzná odvětv́ı
chemie požaduj́ı, aby struktura chemického vzorce odpov́ıdala struktuře mo-
lekuly látky. V programu nemá význam, jaký typ vzorce bude použit, pro
přehlednost doporučuji použ́ıt jednotně molekulárńı vzorec[7] - zapisuje se
jako řada symbol̊u prvk̊u obsažených v dané sloučenině, př́ıpadně doplněných
č́ıselnými indexy, umı́st’ovanými vpravo za symbolem určitého prvku, kde sym-
bol každého z těchto prvk̊u se vyskytne v molekulárńım vzorci právě jednou,
seřazený většinou podle vzr̊ustaj́ıćıho protonového č́ısla

• název — pro některé látky může být už́ıváno v́ıce chemických názv̊u, výběr
je opět na zadáńı uživatele, nemá vliv na chod laboratoře

• CAS-RN Chemical Abstracts Service Registry Number — jedná se o unikátńı
č́ıslo, přidělené každé světově registrované látce. T́ımto č́ıslem je indexována
oficiálńı Chemical Abstracts databáze a tento program rozlǐsuje látky podle něj.
Jedná se o č́ıslo ve formátu Y-XX-X, kde Y zastupuje 2–6 č́ıslic a X zastupuje
jednu č́ıslici, např. tedy 7732-18-5 pro vodu. Toto č́ıslo muśı být v celé databázi
jedinečné, při v́ıcenásobném zadáńı stejného č́ısla budete dotázáni, zda má být
p̊uvodńı látka přepsána či zadáte jiné informace

• relativńı molekulová hmotnost - bezrozměrná veličina, jej́ıž jednotkou je
1/12 hmotnosti atomu uhĺıku

• hustota — jednotka kg / m3

• barva — vyberte barvu látky pomoćı tlač́ıtka Upravit barvu — zobraźı se
okénko, ve kterém je možné pomoćı tř́ı posuvńık̊u vybrat žádanou kombinaci
barev červené, zelené a modré
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• bod táńı — teplota, při které pevná krystalická látka přecháźı do kapalného
skupenstv́ı. Je rovna teplotě tuhnut́ı, při které látka přecháźı ze stavu kapalného
do stavu pevného. U amorfńıch látek je třeba zadat alespoň přibližnou hod-
notu. Zaškrtnut́ım volby Neńı znám určujeme, že tato hodnota nebyla zjǐstěna
a změna na kapalné (či pevné) skupenstv́ı nebyla v praxi dosažena ani za
extrémńıch teplot. Bod táńı zadáváme v jednotce ◦C

• bod varu — Obdobně jako bod táńı, jedná se o změnu skupenstv́ı látky mezi
kapalným a plynným. V př́ıpadě, že látka sublimuje, zadáme stejnou hodnotu
jako 4.5.1

V př́ıpadě, že neńı určen bod táńı ani bod varu, vybereme skupenstv́ı, ve
kterém se bude tato látka v laboratoři vyskytovat. Pokud jsme zadali
alespoň jeden z bodu táńı či bodu varu, látka je ze označena jako stabilńı

• měrné skupenské teplo táńı — množstv́ı tepla, které je třeba dodat (ode-
brat) 1 kg látky, aby došlo ke změně skupenstv́ı z pevného na kapalné (z ka-
palného na pevné). Zadáváme v jednotce J

kgK

• měrné skupenské teplo varu — obdobně jako měrné skupenské teplo táńı

• rozpustnost ve vodě — některé látky se při výskytu ve vodě částečně roz-
pust́ı a vzniká roztok, tedy molekuly rozpuštěné látky jsou rozptýleny po celém
objemu vody. Udáváme v mg

dm3 (maximálńı počet gramů látky rozpuštěné ve
100 ml vody). Nula označuje látku ve vodě nerozpustnou; pokud neńı množstv́ı
rozpuštěné látky omezeno, zadáme záporné č́ıslo.

• středńı tepelná kapacita — veličina měrná tepelná kapacita udává, kolik
tepla je třeba přidat látce, aby zvýšila svou teplotu o 1 Kelvin. Tato veličina
měńı svoji hodnotu spolu se změnou teploty látky, jej́ı závislost na teplotě
ovšem nelze zat́ım obecně popsat. Pro technické výpočty se tud́ıž udává tzv.
středńı tepelná kapacita, která je pro látku každou určena jednoznačně. Zadáme
v jednotce J

kgK

• posledńı d̊uležitou informaćı je to, zda bude látka dostupná v laboratoři
jako surovina, tedy zda bude možné ji do některé z baněk explicitně vložit
(v praxi by této možnosti odpov́ıdala skutečnost, zda si můžeme baleńı této
látky koupit). V opačném př́ıpadě je výskyt této látky v baňce možný pouze
ve formě produktu některé chemické reakce

Velmi často se může stát, že neznáme všechny požadované údaje. V tom př́ıpadě
nemuśıme nutně upustit od vložeńı této látky do databáze — program použije de-
faultńı hodnoty na úkor pravdivostńı hodnoty experimentu. Významnost zadáńı jed-
notlivých vlastnost́ı je popsána v následuj́ıćı tabulce:
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Vlastnost Defaultńı hodnota

vzorec povinná
název povinná
CAS-RN povinná unikátńı
rel. mol. hmotnost povinná
hustota povinná
barva černá
bod táńı neńı nutná
bod varu neńı nutná
m. s. teplo táńı 0
m. s. teplo varu 0
rozpustnost ve vodě 0
stř. tep. kap. při hodnotě 0 je použita jako defaultńı

hodnota středńı tepelná kapacita vody
4180 J

kgK

dostupnost látky jako
suroviny

volitelná

Po potvrzeńı je vložeńı položky do databáze vyznačeno přidáńım vzorce látky
do abecedně uspořádaného seznamu látek databáze. Opětovně můžeme vyvolat for-
mulář po označeńı vzorce látky v seznamu vzorc̊u všech látek v databázi laboratoře
př́ıkazem Upravit látku, př́ıkazem Smazat látku označené látky vymažeme.

Pro pozděǰśı využit́ı již zadané kolekce látek máme možnost uložit celou databázi
ve formě XML souboru.

4.5.2 Databáze chemických reakćı

V daľśım kroku je možné určit, jaké reakce budou v laboratoři moci prob́ıhat. Stiskem
tlač́ıtka Vložit novou reakci zobraźıme dialog, ve kterém můžeme editovat údaje
o vkládané reakci.

Obrázek 4.4: Ukázka vyplněného formuláře s informacemi o reakci
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V pravém podokně vid́ıme seznam vzorc̊u látek, které jsme vložili do databáze
v předchoźım kroku. V levé části je vykreslen seznam reaktant̊u a seznam produkt̊u
reakce. Látku přidáme mezi reaktanty (produkty) tak, že ji označ́ıme v seznamu
látek a klikneme na tlač́ıtko Vložit reaktant (Vložit produkt). Látka se zobraźı v od-
pov́ıdaj́ıćım okně levé části obrazovky. Č́ıslo v závorce udává stechiometrický koefi-
cient této látky v chemické rovnici této reakce. Zvýšit jej můžeme opětovným stisk-
nut́ım tlač́ıtka Vložit reaktant ; reaktant či produkt označený v odpov́ıdaj́ıćım okně
v levé části dialogu smažeme stisknut́ım tlač́ıtka Smazat reaktant (Vložit produkt).

V dolńı části obrazovky jsou poĺıčka určená k zadáńı aktivačńı energie a frek-
venčńıho faktoru, ze kterých bude poč́ıtána rychlost reakce.

Po potvrzeńı informaćı je chemická rovnice nově přidané reakce zobrazena v se-
znamu reakćı. Editovat reakci můžeme jej́ım označeńım a stisknut́ım tlač́ıtka Upravit
reakci či dvojklikem na jej́ı rovnici. Seznam použitých reakćı a jejich údaj̊u můžeme
archivovat uložeńım do XML souboru pomoćı tlač́ıtka Uložit soubor.

Nač́ıst již uložené informace můžeme pomoćı tlač́ıtka Nač́ıst soubor. Při nač́ıtáńı
reakćı ze souboru jsou vloženy pouze ty reakce, jejichž reaktanty i produkty jsou
obsaženy v databázi látek.

4.6 Podrobný popis pracovńıho prostřed́ı

4.6.1 Menu a toolbar

Nab́ıdka menu v horńı části hlavńıho okna obsahuje většinu funkćı programu. Nej-
použ́ıvaněǰśı př́ıkazy maj́ı kv̊uli rychlé a pohodlněǰśı dostupnosti své zastoupeńı i
v nástrojové lǐstě, která se nacháźı pod menu. Většina př́ıkaz̊u má také vlastńı kom-
binaci ř́ıd́ıćıch kláves. Př́ıkazy z menu lze rozdělit do několika část́ı:

Soubor - obsahuje hlavńı př́ıkazy pro práci s programem a se samostatnou labo-
ratoř́ı

• Nová laboratoř . . . — vytvoř́ı novou laboratoř obsahuj́ıćı defaultńı
databáze informaćı. Tento př́ıkaz je možné vyvolat také stisknut́ım kom-
binace kláves Ctrl-N

• Nová laboratoř . . . — spust́ı pr̊uvodce pro vytvořeńı nové laboratoře
(popsáno v 4.5).

• Otevř́ıt . . . — zobraźı dialog pro otevřeńı uložené laboratoře. Tento
př́ıkaz je možné vyvolat také stisknut́ım kombinace kláves Ctrl-O

• Uložit — ulož́ı laboratoř. Pokud aktuálńı laboratoř ještě nebyla uložena,
zobraźı dialog po výběr názvu souboru

• Uložit jako . . . — Zobraźı dialog pro výběr názvu souboru a ulož́ı
aktuálńı laboratoř

• Konec — ukonč́ı program (Alt-F4)

Úpravy - obsahuje př́ıkazy pro editačńı akce v programu
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• Zpět — vrát́ı zpět posledńı editačńı akci

• Vpřed — Zopakuje posledńı editačńı akci

• Vyjmout — přesune označené objekty do schránky programu

• Vložit — zkoṕıruje označené objekty do schránky programu

• Smazat — vymaže označené objekty

• Vybrat vše — označ́ı všechny objekty v laboratoři

Zobrazeńı - obsahuje dvě podsložky Zobrazit a Okna, lǐśıćı se svým posláńım:

• Zobrazit / Všechny látky — zobraźı databázi všech chemických látek
, jejichž údaje jsou zadány v databázi laboratoře. Poklepáńım na vzorec
látky je zobrazeno okno se zadanými vlastnostmi této látky.

• Zobrazit / Všechny reakce — zobraźı chemické rovnice všech reakćı,
které byly zadány do databáze

• Zobrazit / Reakce surovin — zobraźı pouze ty reakce, jejichž reaktanty
tvoř́ı pouze látky, které je možné vložit do baňky pomoćı př́ıkazu Vložit
látku

• Okna — odškrtnut́ım či zaškrtnut́ım některé z položek dojde ke změně
viditelnosti př́ıslušného podokna (zobrazeno / nezobrazeno)

Vložit zař́ızeńı — dojde k vložeńı nového objektu, jehož typ odpov́ıdá názvu
př́ıslušné položky.

Baňka — obsahuje př́ıkazy pro manipulaci s baňkou

• Vložit chemikálie — zobraźı dialogové okno pro výběr látky a množstv́ı,
v jakém má být vložena do baňky. Vkládá chemikálie pouze do baňky,
která byla označena jako posledńı

• Měřit teplotu — všem označeným baňkám změńı viditelnost jejich tep-
loměru (mezi zobrazen / nezobrazen)

• Překlopit baňku — všechny označené baňky, které nejsou nakloněny,
naklońı, Všechny označené baňky, které nakloněny byly, vrát́ı do normálńı
polohy

Skript — obsahuje př́ıkazy pro manipulaci se ř́ıd́ıćımi skripty

• Vytvořit nový — zobraźı pr̊uvodce pro vytvořeńı nového skriptu

• Upravit . . . — zobraźı pr̊uvodce pro editaci ř́ıd́ıćıho skriptu

• Otevř́ıt . . . — načte spustitelný skript ze souboru

• Spust’ — spust́ı skript

• Stop — zastav́ı skript

Nastaveńı — otevře dialog pro nastaveńı programu
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4.6.2 Podokna

Hlavńı okno aplikace je rozděleno na několik podoken:

• Pracovńı plocha laboratoře. Zde je možné umı́st’ovat baňky, kahany a mrazáky

• Podokna zobrazuj́ıćı seznam baněk, kahan̊u a mrazák̊u.

• Podokno Poznámky umožňuje uživateli zapsat poznámky ke svému pokusu.
Pokud je spuštěn ř́ıd́ıćı skript, v tomto okně jsou zobrazeny poznámky zadané
při tvorbě skriptu do okna neńı možné zapisovat

• Podokno Skript je zobrazeno pouze při práci ř́ızené spuštěným skriptem. Ob-
sahuje poznámky k aktuálńımu kroku.

Při kliknut́ı na jméno objektu v seznamu baněk, kahan̊u či mrazák̊u dojde k o-
značeńı tohoto objektu, celá plocha laboratoře je posunuta tak, aby se objekt dostal
do středu obrazovky.

4.6.3 Ovládáńı

Program vyžaduje ovládáńı pomoćı myši, mnoho př́ıkaz̊u v menu je ovšem př́ıstupných
i pomoćı klávesové zkratky. Pomoćı klávesnice lze měnit i pozici objekt̊u na ploše —
pomoćı šipek je možné přesouvat označené objekty.

4.6.4 Nastaveńı

Výběrem položky menu nastaveńı zobraźıme dialogové okno, kde můžeme měnit
některé vlastnosti laboratoře. Na záložce Vzhled můžeme nastavit barvu pozad́ı a
vykreslovanou barvu skla baněk. Na záložce Výpočty můžeme nastavit teplotu, ja-
kou budou mı́t chemické látky při vkládáńı do baňky pomoćı dialogu, minimálńı a
maximálńı teplotu laboratoře. Hodnota Zaokrouhlovat nám udává, s jakou přesnost́ı
bude prováděn výpočet v laboratoři.
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Kapitola 5

Srovnáńı s jinými programy

Existuje mnoho programů, které se zabývaj́ı chemickou tématikou, od vykreslováńı
strukturovaných chemických vzorečk̊u po složité odborné aplikace, zabývaj́ıćı se
výpočtem specifických vlastnost́ı jednotlivých chemikálíı.

Projekty zaměřené na simulaci laboratoře s účelem výuky základ̊u chemie bohužel
nejsou zřejmě atraktivńım tématem, což je zapř́ıčiněno pravděpodobně t́ım, že che-
mická pravidla neńı dost dobře možné ”naprogramovat” a většina údaj̊u tedy muśı
být zadána pomoćı databáze.

Jediný podobný program je komerčńı program ChemLab.

5.1 ChemLab 2.3

Program ChemLab je vyv́ıjen již dlouhou dobu, testovali jsme jeho demoverzi. Při
otevřeńı nab́ıźı program na výběr z několika pokus̊u, každý s jiným zaměřeńım. Do
laboratoře je možné vkládat r̊uzné typy baněk nebo kahany. Vkládáńı látek do baňky
je implementováno pomoćı podobného dialogu jako u programu Chemica, je zde nav́ıc
možnost permanentně měřit hmotnost baňky. Při umı́stěńı nad hořákem je zvyšována
teplota v baňce, teplotu baněk je možné snižovat pouze vložeńım látky o nižš́ı teplotě.
V nástrojové lǐstě je nav́ıc položka pro vkládáńı vody do baňky, nemuśı být tedy často
hledána v seznamu ostatńıch chemikálíı. Vodu je možné přidávat o teplotě +20 či
-20 stupň̊u Celsia. Část obrazovky zab́ırá plocha, kde je popsán pokus a umožněno
zapisovat vlastńı poznámky.

Srovnáńı s programem Chemica

Na rozd́ıl od programu Chemica je aplikace ChemLab vyv́ıjena skupinou odborńık̊u
již několik let, což se podepsalo na větš́ı propracovanosti této aplikace. Má imple-
mentovánu větš́ı škálu chemických vlastnost́ı, např́ıklad je možné měřit pH pomoćı
indikátor̊u nebo možnost zamı́chat obsah baňky tyčinkou a urychlit tak rozpouštěńı
látky ve vodě. Je zde v́ıce druh̊u nádob, některé z nich maj́ı speciálńı funkce —
v programu Chemica se jednotlivé baňky lǐśı pouze tvarem a objemem. Je zde lépe
propracována podpora poznámek, uživatel si může vybrat i druh a velikost ṕısma.
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Oproti tomu program Chemica má některé funkce vylepšeny. Např́ıklad podpo-
ruje funkci Undo / Redo, která u programu ChemLab chyb́ı. Umožňuje také snižovat
teplotu v baňce pomoćı mrazáku, v programu ChemLab je možné ochlazovat pouze
přidáńım ledu o teplotě -20 ◦C. Dále zde neńı možnost změny nastaveńı — teplota
přidávaných látek je pevně dána (+20 ◦C), neńı možné změnit barvu pozad́ı ani ob-
rys̊u baněk. Všechny tyto hodnoty lze v programu Chemica nastavit. Nejvýznaměǰśı
výhodou programu Chemica je možnost vytvářeńı ř́ıd́ıćıch scénář̊u — v programu
ChemLab neńı nijak možné interaktivně zasahovat do činnosti uživatele.

Obrázek 5.1: Program Chemlab
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Kapitola 6

Závěr

Ćılem této bakalářské práce bylo vytvořit program, který by simuloval chováńı ob-
sah̊u baněk v chemické laboratoři a umožňoval tak uživateli práci v ńı vyzkoušet
z domova či ze školy. V rámci práce vznikl program Chemica, který toto v určité
mı́̌re umožňuje.

Snahou bylo vytvořit co nejjednodušš́ı a nejnázorněǰśı uživatelské rozhrańı, aby
program mohli využ́ıvat žáci ve škole i běžńı uživatelé ovládaj́ıćı základńı práci
s poč́ıtačem.

Program źıskal d̊uležitou vlastnost — možnost utvářet skripty, které po spuštěńı
vedou uživatele krok za krokem po celou dobu pokusu.

V programu jsou implementovány některé základńı chemické a fyzikálńı jevy,
rozmanitost těchto věd dává programu nekonečné množstv́ı možnost́ı rozš́ı̌reńı.

6.1 Daľśı budoucnost programu

V budoucnu by program mohl být rozš́ı̌ren o mnoho daľśıch funkćı a vlastnost́ı:

• Implementace daľśıch chemických jev̊u a vlastnost́ı

• Dokonaleǰśı vykresleńı objekt̊u

• Možnost uložeńı grafického vykresleńı pracovńıho prostřed́ı do obrázku, vytǐs-
těńı

• Implementace podmı́něného vyhodnocováńı ř́ıd́ıćıch skript̊u

• Zavedeńı v́ıce př́ıkaz̊u ř́ıd́ıćıch skript̊u
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http://cs.wikipedia.org/wiki/Chemick%C3%BD vzorec

[8] Roztoky - základńı poznatky,
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Př́ıloha A

XML Schema souboru látek

<?xml version="1.0" encoding="windows-1250"?>

<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>
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Př́ıloha B

XML Schema souboru reakćı

<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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Př́ıloha C

XML Schema uložené laboratoře

<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="typO" 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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Př́ıloha D

XML Schema ř́ıd́ıćıho skriptu

<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="chem\_skript">

<xs:complexType>

<xs:sequence>

<xs:element name="chem\_nazev" type="xs:string"/>

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

<xs:element name="chem\_pozn" type="xs:string"/>

<xs:element name="chem\_autor" type="xs:string"/>

<xs:element name="chem\_end" type="xs:string"/>

<xs:element name="akce" minOccurs="0" maxOccurs="unbounded">

<xs:complexType><xs:all>

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

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

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

<!-- poradi vlozeneho objektu, na ktery odkazuje -->

<xs:element name="objektRefer2" type="xs:integer"/>

<!-- poradi vlozeneho objektu, na ktery odkazuje -->

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

<!-- zpusob zadani ciselneho omezeni -->

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

<xs:element name="valMin" type="xs:decimal"/><!-- omezeni minima -->

<xs:element name="valMax" type="xs:decimal"/><!-- omezeni maxima -->

<xs:element name="valEqual" type="xs:decimal"/>

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

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

</xs:element>

</xs:sequence>

</xs:complexType>

</xs:element>

</xs:schema>
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