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Chemia a oprogramowanie
Plan wystapienia

4. Propozycje projektow

J. D. Harron, Lekgja chemii, PWN, Warszawa, 2000.



Chemix
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Gtéwne atuty programu;

¥

*Mozliwosé€ tworzenia
testow.

*Aktualizacja online. * |



Mozliwosci wykorzystania:

Informacje o pierwiastkach
chemicznych.

*Tablice chemiczne: gestosci
roztworow, tablica rozpuszczalnosci,
state fizyczne.

*Wybrane zagadnienia z chemii
organiczne;.

Tablice chemiczne [Tuszcze]

H—C—0H + HO—

H—C—0H + HO—

H—C—0H+ HO—

H




Chemix - dodatkowe narzedzia

Przelicznik jednostek

Dodatkowe elementy:

* Przeliczanie jednostek: p, |,
V, T, m.

* Stownik chemiczny.




Chemix - tworzenie testow

Test chemiczny [Test gimnazjalny] Test chemiczny [Podstawy chemii]
Upiynelo 00:00:29 plyneto

0w punktach:

Pozostato 13 pytani

Pozostalo 43 pytan

Testy pojedynczego wyboru:

*Zdefiniowana grupa testow.

*Mozliwosc edycji lub tworzenia catkiem nowych testow
tematycznych.



ChemBalance

ChemBalance Wizard
Autorzy:

Michael L. Betz

Jason P.Hupka

http://www.mines.edu/academic/cher

Bilansowanie rownan chemicznych

Fg ChemBalance Wizard 32

‘Written By
Michael L. Betz
Jason P. Hupka

Concept and Guidance by
Dr. Dean Dickerhoof

Colorado School of Mines

F & ChemBalance Wizard 32

Preliminary Setup

Enter total number of compounds and ions: 2 2

Reaction Solution
* Neutral or Non-Aqueous
" Acidic

" Basic

[T Show Species Analysis Results

& Rules 4= Back Quit @




ChemBalance

% DI’OSte | ZI'Ozone Obliczenia Enter a single chemical species per box:
stechiometryczne;

* organiczne reakcje redoks,
np. H,C,0, czy toluen +
KMnQ,;

* mozliwos¢ weryfikacji
samodzielnie
ZbilansowanyCh rownan. 1 Balanced Chemical Equation(s]

8 Ht + KMnO4 + 5 Fe+? « |4H20 + 5 Fe+3 + Mn+2 + K.
i 4 |

2 Balanced Chemical Equation|s]

bilansowanie reakdji

’ H2504 + 2 NaCl e Na2504 + 2 HCI
rownolegtych, 51 5
H2504 + 2 NaOH Py Na2504 + 2 HZ0
np. H,S0O, + NaCl + NaOH 1] .




ChemKal

ChemKal 2
%2 ChemKal 1.4
Flil: Edwcia Marzedzia Fomoc
Autor:; formuta:
Dawid-Hercun lazS0, >
Nikodem Kuznik (promotor) [mol 3] [Na2504* 10H20
Obliczenia chemiczne: JJ_M
masa molowa, skfad iczia moll:__
pierWiaStkOWY 322.19594 [g/mol] 1.00000 [rmol]




ChemKal

a

Whynik obliczen

Liczha migjsc po przecinky: |4 -

Glu

Autokorekta

naZwa symbalu;

" Akbpna autokorekta

Anuluj Fastosuj

*Definiowanie symboli grup. Opcje:
*Modyfikacja masy molowej. * Autokorekta w czterech trybach.
*Uzupetnianie mas izotopow. * Okreslanie ilosci miejsc

dziesietnych.



ChemKal

= Obliczanie Stezen
Substabcja [s] : Rozpuszczalnik [rp): Rozbwor [rw] :

mal

Ohlicz

¥ Przeliczanie cisnienia

le Pa [Mim2] a [F60 mmHg]

Funkcje przeliczania: e

mmHg
* jednostek cisnienia, temperatury,
energii;

mmHz0

stezen: molowego, procentowego;

*mieszania roztworow.




Autor: David Manthey

- hﬂp://www.érﬁitals.\Com/orb/ov.htm




Orbital Viewer




Orbital Viewer

*Orbitale
zhybrydyzowane

*Oddziatywanie orbitali -
tworzenie wiazan

S — p, wiazanie o



Orbital Viewer

[ Surface
TR .' 1

Cutaway Location:

Przekroj funkgji
orbitalowej




ISIS/Draw

22 1515/Draw - [Untited 1]

Producent: MDLI

www.mdli.com C~C Cl, : o, + HCl
Cl

Dokumentacja: @ il

— = H—C-—-( —H
|

N. Kuznik . C H OH

www.republika.pl/nkuzni




ISIS/Draw

*Obszerna biblioteka
szkieletow, orbitali, grup
funkcyjnych, cukrow,
aminokwasow, itp.

«Zapis reakgji, optymalizacja
geometrii 2D.

*Obliczanie wzoru sum., masy
molowej, skfadu pierwiastkowego.

*Ograniczona prezentacja 3D.



ChemSketch

ChemSketch

+3D Viewer

Producent: ACDLabs
hitp://www.acdlabs.com
Dokumentacja:

Dr Mateusz Drach

http://vega.umcs.lublin.pl/~dr

Bl ACD /ChemSketch Freeware - [nonamel1.:k2]

P [=] £

File Edit Pages Tool: Templates Options Docoments A
e @ 9
@ 9 & D‘ A ..{" w

mim u] 10 20

ACDALabs  Help

Structure  Draw

ACD/Labs Products )

ACD/Name

® Most accurale chemical naming
software (IUPAC and CAS Index rules)

® Recreafes strichires from
chemical names

Order... Ok I3

Farmula Weight



ChemSketch

@ Template Window

*Wyczerpujaca biblioteka
czasteczek, szkieletow, grup
funkcyjnych, fancuchoéw, itd.

*Rysowanie, taczenie
elementow szkfa lab.

ary Funnels — Dropping Funnels

*Gotowa aparatura do roznych
technik lab.

Table of Radicals

n-Fentyl

COOH Co



ChemSketch + 3D Viewer

www.acdlabs.com

Pub(Cihenn e

Advanced
Chemistry
pevelopment

Bond Angle

[mitial Bond Angle

[H15.C

7.H 16} 109.464 Deg



Propozycje projektéw
Grafika chemiczna - - -

lonisation enthalpy plotted against atomic number

a L1t 20 a0 Al S0 60 T By ar;

Energia jonizacji pierwiastkow

Gestos¢ pierwiastkow
Narzedzia:

# [
*Uktad'okresowy (Chemix)

. *Trojwymiarowa prezentacja
- wykresow (Excel, Grapher) lub
model z piyty i patykow
/
htttp://\'ﬁww.cfhemspc.org/viselements/pages/p_land_z.html
4
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Propozycje projektow
Grafika chemiczna

Narzedzia:
*ChemSketch + 3D Viewer
*MolPov!/povchem? + POVRay3

http://www.chem.ufl.edu/~der/der_pov2.htm
http://www.chemicalgraphics.com/PovChem/
http://www.povray.org/
http://www.chemia.polsl.gliwice.pl/~nikodem/chemgraphPL.html



Propozycje Pll’OJ'.ektéw
Co by byto gdyby---?

Naizgdzia:
RN > NaCI+KOH+HS
*Rysowanie rownan

ISIS/Draw, ChemSketch CH,

*Bilansowanie I

ChemBalance &J + Tl

_ ~*Testy Chemix - \

/




Propozycje projektow
Poszukiwacze krysztatow

Narzedzia:
*Aparat fotograficzny
*Lupa/mikroskop
*ChemSketch




Propozycje projektow
Battyk - nasze wspodlne bogactwo

Problemy chemiczne:
. Jaki___;jest sktad wody morskiej Battyku?

*lle gramow kazdego ze sktadnikow
mozna by .uzyskac z beczki (80 I) wody
morskiej?

*lle tlenu moze rozpuscic sie w takiej
wodzie? Jaka objetosc zajmowatby tlen
rozpuszczony w-beczce wody?

* Jak mozna oddziéli¢ wode od
pozostatych sktadnikow wody morskiej?

Narzedzia: Chemix, ChemKal



