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Chemia a oprogramowanie
Plan wystąpienia

1. Wiedza deklaratywna

2. Wiedza operacyjna

3. Wiedza proceduralna

4. Propozycje projektów

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



Chemix

Autor: Rafał Toborek

http://tora.boo.pl/

Główne atuty programu:

•Elastyczny; duże 
możliwości 
modyfikowania, 
wzbogacania.

•Możliwość tworzenia 
testów.

•Aktualizacja online.



Chemix

Możliwości wykorzystania:

•Informacje o pierwiastkach 
chemicznych.

•Tablice chemiczne: gęstości 
roztworów, tablica rozpuszczalności, 
stałe fizyczne.

•Wybrane zagadnienia z chemii 
organicznej.



Chemix – dodatkowe narzędzia

Dodatkowe elementy:

• Przeliczanie jednostek: p, l, 
V, T, m.

• Słownik chemiczny.



Chemix - tworzenie testów

Testy pojedynczego wyboru:

•Zdefiniowana grupa testów.

•Możliwość edycji lub tworzenia całkiem nowych testów 
tematycznych. 



ChemBalance

ChemBalance Wizard 

Autorzy: 
Michael L. Betz
Jason P. Hupka

http://www.mines.edu/academic/chemistry/chembal/

Bilansowanie równań chemicznych



ChemBalance

• proste i złożone obliczenia 
stechiometryczne;

• organiczne reakcje redoks, 
np. H2C2O4 czy toluen + 
KMnO4;

• możliwość weryfikacji 
samodzielnie 
zbilansowanych równań.

bilansowanie reakcji 
równoległych,

np. H2SO4 + NaCl + NaOH



ChemKal

ChemKal 

Autor: 
Dawid Hercuń
Nikodem Kuźnik (promotor)

Obliczenia chemiczne:
masa molowa, skład 
pierwiastkowy



ChemKal

•Definiowanie symboli grup.

•Modyfikacja masy molowej.

•Uzupełnianie mas izotopów.

Opcje:

• Autokorekta w czterech trybach.

• Określanie ilości miejsc 
dziesiętnych.



ChemKal

Funkcje przeliczania:

• jednostek ciśnienia, temperatury, 
energii;

•stężeń: molowego, procentowego;

•mieszania roztworów.



Orbital Viewer

Autor: David Manthey

http://www.orbitals.com/orb/ov.htm



Orbital Viewer



Orbital Viewer

•Orbitale 
zhybrydyzowane

•Oddziaływanie orbitali – 
tworzenie wiązań

sp
s – px  wiązanie σ



Orbital Viewer

Przekrój funkcji 
orbitalowej



ISIS/Draw

Producent: MDLI

www.mdli.com

Dokumentacja:

N. Kuźnik

www.republika.pl/nkuznik/kurs_isisdraw.html



ISIS/Draw

•Obszerna biblioteka 
szkieletów, orbitali, grup 
funkcyjnych, cukrów, 
aminokwasów, itp.

•Zapis reakcji, optymalizacja 
geometrii 2D.

•Obliczanie wzoru sum., masy 
molowej, składu pierwiastkowego.

•Ograniczona prezentacja 3D.



ChemSketch

ChemSketch

+ 3D Viewer

Producent: ACDLabs

http://www.acdlabs.com

Dokumentacja:

Dr Mateusz Drach

http://vega.umcs.lublin.pl/~drach/w_chemsketch.pdf



ChemSketch

•Wyczerpująca biblioteka 
cząsteczek, szkieletów, grup 
funkcyjnych, łańcuchów, itd.

•Rysowanie, łączenie 
elementów szkła lab.

•Gotowa aparatura do różnych 
technik lab.



ChemSketch + 3D Viewer



Propozycje projektów
Grafika chemiczna

http://www.chemsoc.org/viselements/pages/p_land_2.html

Gęstość pierwiastków
Energia jonizacji pierwiastków

Narzędzia:

•Układ okresowy (Chemix)

•Trójwymiarowa prezentacja 
wykresów (Excel, Grapher) lub 
model z płyty i patyków



Propozycje projektów
Grafika chemiczna

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

Narzędzia:

•ChemSketch + 3D Viewer

•MolPov1/povchem2 + POVRay3



Propozycje projektów
Co by było gdyby…?

Narzędzia:

•Rysowanie równań 
ISIS/Draw, ChemSketch

•Bilansowanie 
ChemBalance

•Testy Chemix

CH 3

+ Cl2

hν

FeCl3

NaCl + KOH + H2SO4  ?→



Propozycje projektów
Poszukiwacze kryształów

NaCl

SiO2

H2O

Au

CaC2O4

Narzędzia:

•Aparat fotograficzny

•Lupa/mikroskop

•ChemSketch



Propozycje projektów
Bałtyk - nasze wspólne bogactwo

Problemy chemiczne:

•Jaki jest skład wody morskiej Bałtyku?

•Ile gramów każdego ze składników 
można by uzyskać z beczki (80 l) wody 
morskiej?

•Ile tlenu może rozpuścić się w takiej 
wodzie? Jaką  objętość zajmowałby tlen 
rozpuszczony w beczce wody?

•Jak można oddzielić wodę od 
pozostałych składników wody morskiej?

Narzędzia: Chemix, ChemKal


