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1. Uvod

V soucasné dobé€ prochazi vysokoskolské studium che-
mickych oboril fadou zmén. Méni se forma studia, rychle
se vyvijeji technické vyukové pomucky, méni se ale i pod-
minky a Zivotni styl studentll. Bakalatské a magisterské stu-
dium, které probihaly doposud paralelng, se restrukturalizaci
studia dostanou do vztahu néslednosti. Student tak bude mit
vétsi volnost v rozhodovani o dosazeném stupni vzdélani
(mutze se rozhodnout az v pribéhu vlastniho vysokoskolské-
ho studia). Studium je pro studenta vyrazné€ finan¢né€ naroc-
n¢jsi - at’ jiz z hlediska vydaju za ubytovani, stravovani a
dopravu nebo nakladd na odborné knihy a skripta. Stale vice
naSich studenti ma proto pfi studiu i vedlejsi zaméstnani a
pfirozen¢ tak vytvaii tlak na ,,rozvoliiovani* studia a osobni
dochézku omezuje predev§sim na predméty, kde je jejich
ucast bezpodmine¢né nutnd (napf. laboratoie). Na druhé
stran¢ se stava béznou zalezitosti, ze student je doma ¢i na
koleji vybaven osobnim pocitacem a ma moznost interneto-
vého spojeni se svou Skolou. Tyto faktory, spolu s rychlym
rozvojem vyuzivani internetu, vyrazn€ ovliviiuji i pfistup
k organizaci studia a metodice vyuky. Klasické zptisoby vy-
uky (pfednasky, seminafe) je vhodné dopliovat elektronic-
kymi pomiickami, ke kterym ma student pfistup prostiednic-
tvim sit¢ své vysoké Skoly, nebo které si ma moznost pfimo
stahnout na domaci pocita¢ ¢i prenést prostiednictvim pa-
métového média. Vyvoj téchto elektronickych pomicek je
zatim pomérné nakladny, resp. predpoklada vybaveni praco-
visté kvalitni vypocetni technikou (pro rozumné ladéni vét-
Sich projektd je vhodné mit k dispozici vlastni server) a dob-
rym technickym programovym vybavenim (grafika, anima-
ce, zapis matematickych a chemickych vzorci a jejich pie-
vod do HTML). Finanéni podporu takto zaméfenych projek-
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th je mozno ziskat prostiednictvim Fondu rozvoje vysokych
Skol.

V tomto ¢lanku chceme sezndmit $irSi chemickou ve-
fejnost s projektem Vyvoj interaktivniho problémové orien-
tovaného systému pro vyuku piredmétu Fyzikalni chemie
(grant FRVS 261 / F4, 2002), ktery byl obhijen v unoru
2003 s velmi dobrym hodnocenim, a poskytnout jeho vystup
k SirS§imu pouziti. Vysledkem feSeni je elektronickd pomtic-
ka pro vyuku pfedmétu Fyzikalni chemie na Vysoké Skole
chemicko-technologické v Praze. Tento vystup davame
k dispozici i pro studenty jinych vysokych $kol. Domniva-
me se dale, ze nekteré partie mohou byt uzitecné i studen-
tam stfednich $kol s chemickym zaméfenim a G¢astnikiim
chemickych olympidd. Systém je koncipovan modulérné
tak, aby jej bylo mozno pouzivat také po zavedeni etapové-
ho studia na VSCHT, kdy se struktura a osnovy predmétii
zakladni vyuky vyrazné zméni. Elektronicky systém feSe-
nych uloh je nyni k dispozici ve dvou variantach: jako sou-
stava internetovych stranek na WWW serveru Ustavu fyzi-
kalni chemie VSCHT a rovnéz jako fada soubortl, uréenych
ke stazeni do doméciho pocitace. Stavajici internetova URL
adresa, kde je mozno dany systém vyuzivat nebo odkud jej
1ze stdhnout je: http://www.vscht.cz/fch/frvs

Ve spolupraci s Vypodetnim stiediskem VSCHT po-
skytneme na pozadani systém ina CD nosici.

2. Reseni projektu

2.1. Obsah elektronické sbirky
Obsahova stranka projektu vychazi z poslednich vydani
skript Piikladi z fyzikalni chemie'? a Breviaie z fyzikélni
chemie’, pouzivanych v sou¢asné dob& k vjuce na VSCHT
Praha a k jejimz spoluautoriim patfi i n€ktefi fesitelé projek-
tu. Material skript byl revidovan a v mnoha smérech ptepra-
covan, aby byl vhodny pro elektronickou prezentaci. U jed-
notlivych kapitol byla fada pfikladi vypusténa (zejména ob-
dobné ptiklady stejného typu, piiklady prili§ obtizné a ryze
teoretické tlohy) a nékteré nové piiklady byly pridany. Ob-
z hlediska naro€nosti a objemu vypocti, jsou v elektro-
nickém prikladniku graficky odliSeny. U mnoha tloh byla
ze zadani imysIn€ vypusténa vstupni data a uZzivatel dostava
pokyn, aby je samostatné vyhledal v tabulkové ¢asti.
Celkové uspotfadani latky je ve srovnani s tiSténou for-
mou piikladniku zcela odlisné. U feSenych prikladi prevza-
tych ze sbirky byl ponechén popis postupu feSeni. U vSech
netfesenych uloh byl pfidan stru¢ny navod, jak tlohu fesit
(zpravidla nékolik potfebnych vychozich vztahd s kratkym
komentafem). Nékteré ulohy vyzaduji pro feseni pouzit nu-
mericky zpiisob vypoctu. Takovéto piiklady byly vzdy dopl-
nény feSenim pomoci matematického softwaru MAPLE, na
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@10.6.2 Rovnoviha kapalina-kapalina - bilance ©'10.6.4 Rovnovaha v systému obsahujicim t ...

10.6.3 Rovnovaha kapalina-kapalina - titrace

Koexistujici kapalné féze v systému voda(1) + 1-butancli2) maji pfi 25 °C

sloZeni vyjadfené moldrnim lomkem vody T = 0,511 a T,

0,981 .

Zjistéte, zda v systému vaniknou dvE kapalné féze, jestliZe smichdme 100 ¢
vody a 100 g 1-butanolu. Pokud ano, uréete jejich ldtkové mnoZstvi a
hmeotnost vody (v g), kterou musime pfidat, aby vymizela butanolova féze.

(M yranol = 7408 g mol 1),

=Visledek & Postup 0 Maple

Postup

Provedeme litkovou bilanci obou sleZek za pouZit vztahu

Ty = EiT + Tt

kde index ¢ oznaduje sloZku a pruhy nad symboly odlifuji obé féze, Latkova mnoZstvi obou litek uréime 2 jejich hiotnosti podle
7 = m/M. Tuto soustavu vyFedine pro nezndmé 7 a7 . Pokud obé latkova mnoZsetvi budou kladné, rezpadne se systém do dvou

i

Léatkové mnoZstvi vody v okam@iku vymizeni butanolové fize urfime pf znalosti latkového mnoZstvi butanolu ze vztahu

_ 9
£1

Ty =+ 'J’lg-

Hmotnost pfidané vody pak vypofteme jako rozdil odpovidajici celkowé hmotnesti vody a jeji hmotmosti na podatku,

Obr.1. Snimek obrazovky se zadanim a postupem FeSeni jednoho z prikladu

ktery ma VSCHT Praha multilicenci a ktery se zde pouziva
jako jeden z hlavnich prostfedkd pocitacové algebry.
V soucasné dob¢ se vyucuje jako predmét specializa¢niho
studia a s pfechodem na strukturované studium bude pro
studenty zafazen jako volitelny pfedmeét. Ukazka feseni slo-

slouzit k ilustraci algoritmizace problému. U nékterych pfi-
kladu je tak pozadovana dvoji varianta feSeni: standardni se
je, korekce na realné chovani latek, slozitéjsi teplotni zavis-
losti veli¢in atd.), které vyzaduje pouziti numerického zpu-
sobu vypoctu.

Na rozdil od tisténé sbirky, kde jednotlivé kapitoly byly
uspoiadany v poradi ,,Resené piiklady“ = , Nefesené ulo-
hy“ = ,,Vysledky*, tvoti kazdy priklad v elektronické sbir-
ce samostatny celek. Je uvozen nazvem a zadanim, a dale
nasleduji dalsi body (maximalné Ctyfi):
vysledek — uveden jako prvni u vSech uloh, tedy i u
vzorovych fesenych piikladd,
feSeni — podrobny popis feSeni s komentafem a diskusi,
pouzivany u vzorovych prikladu,
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—  postup — struény navod k feseni (viz vyse),

MAPLE — u prikladt, vyzadujicich numerické vypocty.
Dalsi zménou proti ti§téné verzi je vnitini ¢lenéni jed-
notlivych kapitol. Pomérné velké kapitoly v ti§téné sbirce,
které tvorily jeden celek a které jsou totozné s tématickymi
okruhy uvedenymi v navrhu projektu, byly rozdéleny do né-
kolika mensich dil¢ich useki, které byly usporadany vzdy
tak, aby byly nejprve uvedeny vzorové priklady a potom na-
sledovaly tlohy pro samostatné procvicovani, doplnéné po-
pisem postupu. Ilustrativni obrazovka je uvedena na obr. 1.

Jednotlivé tématické kapitoly a podkapitoly byly na za-
¢atku opatfeny ptehledem potfebnych vypocetnich vztaht.
Na tyto vztahy je v popisech feSeni a postupu odkazovano
pomoci hypertextovych odkazii. Obdobné je u uloh pro sa-
mostatnou praci Casto odkazovano na vzorovy piiklad
s podrobnym popisem feseni.

Rada piikladd byla doplnéna obrazky popisujicimi
podrobnéji feseni piikladu nebo ilustrujicimi zadani. Pfitom
jsme vyuzili také moznosti animace. Sbirka je dale doplnéna
nékolika obrazky slouzicimi pro zpestieni a ur¢itému odleh-
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ceni textu; domnivame se, ze to muze studentim zpiijemnit
préci se sbirkou.
2.

2. Zpracovani jednotlivych ka-

pitol

Idealni plyn

V prvé casti kapitoly jsou probirany standardni tGlohy
vyuzivajici stavovou rovnici idealniho plynu. V druhé ¢asti
jsou definovany a aplikovany rizné koncentracni jednotky u
smési plynd.

Redlné chovani tekutin

Kapitola obsahuje nejdtlezitéjsi ulohy popisu stavove-
ho realného chovani Cistych plynt a kapalin a zéklady vy-
poctu stavového chovani plynnych smési a kapalin za vys-
Sich tlakti. V ptikladech se pracuje se zakladnimi stavovymi
rovnicemi — virialnim rozvojem a van der Waalsovou a
Redlichovou-Kwongovou stavovou rovnici. Studenti jsou
seznameni s jejich numerickym feSenim a uréovanim kon-
stant z podminek v kritickém bodé&. Pro kapalné smési jsou
pouzity metody zalozené na koeficientech teplotni roztaz-
nosti a stlacitelnosti, Rackettoveé rovnici a pro smési také na
Amagatové zakonu.

Prvni veta termodynamicka

Kapitola je rozd€lena do Sesti ¢asti: vnitini energie a
entalpie, prace plynu, adiabaticky déj, Hesstv zakon, Kir-
chhofftiv zakon, entalpickd bilance. Ve druhé ¢asti, vénova-
né praci plynu, jsou zatazeny piiklady popisujici jak idealni
plyn, tak i ptiklady s redlnym stavovym chovanim. T¢Zisté
kapitoly je veénovano termochemickym  vypoctim.
V posledni ¢asti vénované entalpickym bilancim se studenti

ricky vstup a neuplny priibéh reakce. VéEtsina prikladi vyza-
duje nalezeni potfebnych fyzikalnich dat v tabulkové casti
elektronické sbirky.

Druha a treti véta termodynamiky

Tato partie zahrnuje vypocty entropie jednoslozkovych
soustav, entropie smési, Gibbsovy a Helmholtzovy energie,
termodynamiky realnych tekutin a aplikace tfeti véty termo-
dynamické. Vypocet entropie plynnych soustav je demon-
strovan na idealnim plynu; vypocet entropie realného plynu
je probiran soubézné s vypoctem dalSich termodynamickych
numerickych vypoctl, je ¢ast prikladi zadana ve dvou vari-
antach: pro zjednodusené stavové chovani, umoznujici jed-
noduchy vypocet, a pro zpfesnéné stavové chovani, zpraco-
vané pomoci softwaru MAPLE.

Termodynamika roztokii

V kapitole jsou probirany postupy dovolujici vypocet
termodynamickych veli¢in smési na zaklad¢ hodnot cistych
latek. Dale jsou definovany sméSovaci, dodatkové a roz-
poustéci veli€iny a ty aplikovany pfi vypoCtu parcidlnich
molarnich veli¢in. Vétsi pozornost je vénovana vypoctu
chemického potencidlu, fugacity, aktivity a aktivitnich koe-
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ficientl u plynnych event. kondenzovanych soustav. Kapito-
lu zakoncuje strucny popis termodynamického chovani roz-
toku elektrolyta.
Chemické rovnovaihy

Tato partie se soustfed’'uje na vypocet slozeni chemic-
kych reakci v rovnovaze na zdklad€ znalosti rovnovazné
konstanty a na ulohy inverzniho charakteru, kdy ze slozeni
soustavy v rovnovaze se stanovuje hodnota rovnovazné
konstanty. Diraz byl kladen na spravné vyjadieni latkové
bilance v rovnovaze pomoci pocate¢niho slozeni a rozsahu
reakce. Prvni ¢ast je vénovana rovnovaham v plynnych sou-
stavach, kde je v jednotlivych ptikladech ilustrovan vliv po-
Catecniho sloZeni, pfitomnosti inertnich latek, tlaku a teploty
soustavy na rovnovazny vytézek. Druha ¢ast se zabyva rov-
novahami ve vodnych roztocich elektrolyti (zejména pro-
blematikou vypoctu pH a rozpustnosti soli v idedlnich i
v neidealnich systémech).

Chemicka kinetika

Voprvé casti jsou probirany standardni ulohy
z chemické kinetiky (reakce riiznych fada, urCovani rych-
lostnich konstant apod.). Dalsi ¢ast je vénovana simultanni-
mu pribéhu chemickych reakci. Na zavér jsou uvedeny
podkapitoly, které jsou vénovany reakénimu mechanismu,
katalyze a vypoctu objemu izotermnich typt reaktort.

Fazové rovnovaihy

Obsahem této Casti jsou Glohy zabyvajici se nejdilezi-
t&jSimi fdzovymi rovnovdhami v systémech obsahujicich
plynné, kapalné¢ a tuhé faze. Jedna se piedevsim
orovnovdhu kapalina-para a kapalina-plyn, jako zaklad
destilace a rozpousténi plynt, rovnovahy kapalina-kapalina
a kapalina-kapalina-tuhd latka pro vypocty extrakce a rov-
novahy kapalina-tuha latka. Jsou wuvedeny aplika-
ce Gibbsova fazového pravidla a zikladnich koligativnich
vlastnosti — kryoskopie a ebulioskopie.

Elektrochemie

Kapitola je rozdélena do dvou casti: transportni jevy
v roztocich elektrolytl a galvanické ¢lanky. Prva ¢ast zahr-
nuje aplikace Faradayova zakona, pfevodova cisla a vodi-
vost, demonstrovanou predev§im na soucinu rozpustnosti
tuhych latek a na disociaci slabych kyselin a zésad. Cast vé-
Clancich vcetné teplotni zavislosti elektromotorického napé-
ti a vypoétu odpovidajicich termodynamickych veli¢in. Cast
prikladdi je feSena zjednodusenym zpisobem pro idealni
roztok, ¢ast vyzaduje zahrnuti aktivitnich koeficientd. Tato
partie izce navazuje na kapitolu Termodynamicky popis
roztok elektrolytii a na pasdze o chemické rovnovaze.

Kinetika fyzikalnich dejii

V této Casti je vénovana pozornost predev§im prvnimu
Fickovu zékonu a jeho aplikacim. Rovnice toku pfi jedno-
rozmérné difuzi je vyuzita v aplikacich na rozpousténi tu-
hych latek, a to jak jednotlivého krystalu tak i vytvafeni na-
syceného roztoku.
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Fyzikalni chemie povrchii

Kapitola Fyzikéalni chemie povrchil je rozdélena na dvé
podkapitoly. V prvni ¢asti jsou vybrany priklady pfevazné
souvisejici s problematikou mezifazového napéti. Jsou v ni
uvedeny zékladni aplikace Laplaceovy-Youngovy rovnice,
Kelvinovy rovnice a kohezni ¢i adhezni préace (tzn. kapilarni
elevace, tenze par nad zakfivenym rozhranim, smaceni po-
vrchit apod.). Druha Cast kapitoly pak zahrnuje adsorpcni
rovnovahy. Ptiklady jsou zaméteny na pouziti dvou zaklad-
nich modelt adsorpce — Langmuirovy a Freundlichovy izo-
termy.

Disperzni systémy

Kapitola Disperzni systémy uvadi charakterizaci dis-
perznich systémi formou distribucni funkce velikosti ¢astic.
Diéle jsou uvedeny piiklady feSici rychlosti sedimentace a
sedimentacni rovnovahy v gravitacnim poli a v odstfedivém
poli ultracentrifugy.

Viastnosti molekul

Partie Vlastnosti molekul zahrnuje pojmy molekulové
fyziky, které mohou byt uzitecné pro vypocty ve fyzikalni
chemii. V§ima si elektrickych vlastnosti (permitivita, polari-
zovatelnost atomova, elektronova a orientacni), vlnovych
vlastnosti latek a zakladl spektroskopie (vypocet nejjedno-
dussich elektronovych, vibracnich i rotacnich spekter).

2.3. Tabulkova ¢ast — zdroje fyzi-
kdlné-chemickych dat

Jak jiz bylo uvedeno, zna¢na ¢ast ptikladi byla pfepra-
covana tak, aby jejich zadani neobsahovalo vSechny potieb-
né Udaje, ale bylo je nutné najit v odpovidajicich datovych
zdrojich. Proto je soucasti elektronické sbirky také kolekce
tabulek s fyzikalné-chemickymi daty. Tyto tabulky jsou ori-
entovany jednak podle vlastnosti, jednak podle latek, coz
umoziuje studentiim rychle vyhledat fadu veli¢in pro zvole-
nou latku. Orientace v tabulkach je usnadnéna seznamem ta-
bulek a seznamem chemickych latek, pro které¢ jsou data
k dispozici.

Kromé toho jsou zde uvedeny také odkazy na nekteré
Casto pouzivané internetové stranky obsahujici fyzikalné-
chemicka data; jedna se vesmés o stranky v anglickém jazy-
ce. Nas vybér jsme omezili na prestizni neplacené sluzby.
Upustili jsme od odkazii na informacni zdroje v rdmei poci-
tadové sité VSCHT piistupné pouze vramci interni sité
(intranetu) VSCHT, nebot’ se domnivame, Ze elektronicka
sbirka bude studentiim slouzit predev§im v doméci ptipravé
na pocitaci, pripadné i studentiim na jinych vysokych nebo
sttednich Skolach. Praci s piikladnikem usnadiiuje seznam
symbold, ktery je mozné kdykoli vyvolat v nezavislém ok-
né.
2.4. Technické fesSeni projektu

Zijeme v dobé piekotné se rozvijejicich informa¢nich
technologii. To s sebou kromé ziejmych vyhod pfinasi také
nevyhody. Existuji sice velmi sofistikované softwarové pro-
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stiedky s dokonalym uzivatelskym komfortem, nejsou vsak
vhodné, pokud se mé zajistit, aby je mohl vyuzit kazdy uzi-
vatel. Proto jsme si stanovili z technického hlediska nasle-
dujici poZadavky:

—  Produkt bude zaloZen na technologii HTML, protoze to
je v soucasné dobé€ nejuniverzalnéjsi platforma.

Musi fungovat ve vSech béznych webovych prohlize-
¢ich a pro vSechny bézné operacni systémy.

Nesmi vyzadovat od uzivatele jakykoliv zasah do sys-
tému (jako je instalace fonti ¢i plugini).

Tyto pozadavky vsak nejsou bez problémi. Neexistuji-
ci podpora matematické sazby ve standardnim HTML vede

ce malymi obrazky. Bohuzel existuje nekompatibilita mezi
prohlizeci (dokonce mezi riznymi verzemi téhoz prohlize-
¢e) pti umistovani téchto obrazku do fadky. To nas donutilo
vytvorit nékolik verzi systému pro rtizné prohlizece. Jsme si
také védomi, Ze toto maximdalné kompatibilni feSeni je na
ukor estetiky a typografické kvality.

Vzhledem k tomu, ze vétSina podkladi byla napsana
v LaTeXu, byl tento systém zvolen jako platforma pro psani
elektronického ptikladniku. Jeho vyhoda je ve strukturova-
nosti, automatizovatelnosti (makra) a snadném zapisu mate-
matickych vzorct. Dostupné programové prostiedky pro au-
tomaticky pfevod z LaTeXu do HTML se v priub&hu prace
ukazaly byt nepouzitelnymi pro vétsi objem zpracovava-
nych dat, a proto jsme za cenu zna¢né namahy byli nuceni
vyvinout pieklada¢ vlastni, zato vSak na miru Sity feSeni
ulohy.

3. Zavér

Zpusob, ktery jsme pro zpracovani uvedeného projektu
zvolili, je dusledné stavebnicovy. Kazdy tematicky okruh
pritom tvofi samostatny celek nejen obsahové, ale i
z hlediska ¢lenéni potfebnych soubori. Elektronicka sbirka
proto mtize byt v budoucnu pribézné dopliiovana a upravo-
vana. Je mozna spolupréce s jinou vysokou Skolou tak, aby
se predkladany systém mohl stat zakladem pomucky, pouZi-
vané v §irdim méfitku v celé Ceské republice.

Do budoucna piedpokladame dalsi vyvoj této pomtic-
ky, doplnéni o kontrolni otdzky a testy k jednotlivym téma-
tam. Kromé obsahové stranky chceme rozvijet také grafiku
a jednotlivé priklady dopliiovat dal§imi obrdzky. Uvitdme
ohlasy a pripominky od uzivateli elektronické sbirky na e-
mailové adrese uvedené v zahlavi ¢lanku.

Autori dékuji za financni podporu Fondu rozvoje vyso-
kych skol (projekt ¢. 261 /2002 F4).
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