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Uvod

Spole¢nost Wolfram Research, Inc., je po mnoho let spojena s programem Mathematica, ktery patfi
mezi Spickové produkty na poli program pro symbolické vypocty, takzvané computer algebra
systémy (CAS). Svym pojetim je tento produkt pfedurcen pro vyuZiti ve védé, vyzkumu a vyvoji jako
velice silny vypocetni ndstroj. V poslednich letech Ize vSak pozorovat vyraznou snahu firmy Wolfram
Research, Inc., oslovit Sirsi skupinu uZivatel( a nabidnou své produkty i stfednim a zakladnim Skolam.
V ramci této nabidky se objevuji jak specifické produkty uréené pro tuto cilovou skupinu (napf.

jisté zajimavé, ze firma Wolfram Research, Inc., pouziva ve svych produktech pfistup do vyznaénych
chemickych databazi, z nichz dokaze data nejen Cerpat, ale i dale zpracovavat a vyhodnocovat. Cilem
tohoto prispévku je predstavit moznosti, jak |ze tyto produkty, z nichZz nékteré jsou dostupné i
zdarma, vyuzivat ve vyuce chemie na stfednich a zdkladnich skolach.

Ucitelé a nastroje ICT

Ucitele, Ize podle vztahu k informacnim technologiim rozdélit do 4 skupin. Prvni skupinu tvori ucitelé,
ktefi informacni technologie nepoutzivaji. Druhou ucitelé, ktefi pfejimaji kompletni nastroje a
pouZivaji je presné tak, jak byly vytvoreny. Treti skupinu tvofi ucitelé, ktefi nastroje pro vyuku

v nékterych pripadech modifikuji. Do ¢tvrté fadime ucitele, ktefi jsou schopni sami nastroje pro vyuku
vytvaret. Ucitelé samoziejmé mohou prochazet vyvojem a jejich vztah k ICT se mlze v pribéhu ¢asu
ménit.

V ramci naseho ptispévku budou predstaveny ndstroje, které mohou ucitelé ve své vyuce pouzivat
pfimo a zdarma, bez toho, aby je musely néjakym zplsobem upravovat. Zaroven predstavime i
zpUsoby, jak Ize, s vyuZitim plné verze programu Mathematica upravovat, pripadné i vytvaret
nastroje vlastni.

WolframAlpha
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WolframAlpha je on-line nastroj dostupny na strankach (http://www.wolframalpha.com). Na prvni

pohled se jednd o vyhledavag, autofi vSak voli oznaceni computational knowledge engine. Timto
nazvem chtéji autofri produktu vyjadfit, Ze se nejedna o pouhy ndstroj, ktery informace vyhledava, ale
Ze systém zaroven informace zpracovava, vyhodnocuje a provadi poZzadované vypocty. V nabidce



Examples by Topic Ize nalézt konkrétni ukazky toho, jak Ize zaddvat otazky z oblasti chemie a ukazku

okruht, na néz je mozné se ptat.
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Input interpretation:

iren (chemical element)

Periadic table location:

Basic elamental properties:
symbol Fe
atomic number 26

atomic weight 55.845

Therrmodynarmic propertizs: Mare
phase at STP | solid
melting point = 1538 °C (rank- 267,
boiling point | 2861 °C (rank- a0

(properties at standard conditions)

athematica farm

Mare

Use Fahrenhait

Pfi dotazu na Zelezo (iron, Fe), dostavame informaci o umisténi prvku v periodické tabulce prvkil a
zakladni informace o prvku (viz obrazek), informace vsak pokracuji. Systém poskytuje informace o
vlastnostech materidlovych, elektromagnetickych ¢i o moznych izotopech prvku. DileZitou informaci
jeizprava o tom, za jakych zdroju byly informace pro odpovéd ¢erpany. Stejnym zplsobem jako na
jednotlivé prvky, je mozné se ptat i na slouceniny:



R WolframAlpha s,
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Assuming sulfuric add | Use aquecus sulfuric acid instead

Input interpretation: Mathematica form

sulfuric acid

Chericsl narmes and formulas: Mare
formula H,50,
compound formula  H,0,8

name sulfuric acid

Structure disgram: Shaw bend infarmation

H

=

20 structure: Shaw space filling

Z pohledu vyuky je velice dobré, Ze kromé zakladnich Udajl z ovérfenych zdrojl uditel ziskava i
strukturni vzorec a 3D model molekuly nalezené slouceniny, a to i u téch slozitéjsich (na nasledujicim
obrazku je model molekuly kofeinu).

¢

Vyhodou vyhledavace WolframAlpha je, Ze poskytuje obrovské mnozstvi informaci. Nevyhodou,
alespon v nizsich rocnicich, je fakt, Ze tento nastroj je dostupny pouze v anglickém jazyce a ¢eska a
anglickd terminologie neni vzdy zcela kompatibilni. Na druhou stranu vyuzivani tohoto ndstroje muze

s vz

prispét k rozvoji jazykovych dovednosti Zaku, ktefi si rozsifi svoji slovni zasobu.
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Na portale Wolfram Demonstrations Project jsou umistény aplikace vytvorené v programu
Mathematica, které maji nekomercni charakter a jsou bezplatné nabizeny dalSim uZivatelQ. Pro
spusténi aplikace z toho portalu musim mit uZivatel nainstalovanou plnou verzi programu
Mathematica, nebo program Mathematica Player, ktery Ize pfimo ze stranek projektu stdhnout a
nainstalovat. Kazda z ukazek je na strankdch projektu stru¢né predstavena a ke kazdé ukdazce je
vystaven i zdrojovy kod, ktery uZivatel mze, pokud vlastni verzi programu Mathematica, dale
upravovat. V ramci tohoto prispévku predstavime tfi demonstrace z tohoto portalu.

Oxidacni stavy uhliku (v organickych slouc¢enindch)
("Oxidation States of Carbon" from The Wolfram Demonstrations Project, On-line:
http://demonstrations.wolfram.com/OxidationStatesOfCarbon/, Contributed by: S. M. Blinder)

carbon oxidation state 4 -3 -2 1[0 1 2 3 4

formaldehyde formic acid

+0 +2

V této ukazce jsou demonstrovany vsechny mozné oxidacni stavy uhliku na jednoduchych, vétsSinou
organickych, slouc¢eninach. UZivatel mlze zvolit jedno z moZnych oxidacnich ¢isel (od —4 do +4). Ke
kazdému z nich se zobrazi vybrand sloucenina s atomem uhliku ve zvoleném oxidacnim stavu,



pripadné jednoducha reakce oxidace ¢i redukce. Molekuly jsou zndzornény atraktivnimi 3D modely,

se kterymi je mozné otdacet.

Prohlizec izotopii

("Isotope Browser" from The Wolfram Demonstrations Project, On line:
http://demonstrations.wolfram.com/IsotopeBrowser/, Contributed by: Theodore Gray and Yifan Hu)
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Tato demonstrace umoziiuje prohlizet vSechny zndmé nuklidy prvkd a sledovat jejich ptipadné

rozpadové fady. UZivatel mlze zvolit prvek, pak se objevi jeho izotopy, nebo v jiZz zobrazeném

diagramu kliknout na konkrétni nuklid. U zvoleného nuklidu je zobrazen polocas rozpadu a rozpadova

fada, ktera jim zacina. Dale je moZné zapnout zobrazeni procentického podilu jednotlivych vétvi

rozpadu, typy zareni a jejich energie.

Vizualizace atomovych orbitalii

("Visualizing Atomic Orbitals" from The Wolfram Demonstrations Project, On line:
http://demonstrations.wolfram.com/VisualizingAtomicOrbitals/, Contributed by: Guenther Gsaller)




|
parhibe il 2 model number D 10

Type of atomic orbital:  3d 5 Type of atomic orbital: 4f3

Posledni demonstrace umoznuje zobrazit 3D vizualizace 16 zakladnich atomovych orbitall (1s, 2p, 3d
a 4f). Modely orbitalll je mozné otacet v prostoru, pripadné zvétSovat a zmensovat. S malou zménou
ve zdrojovém kodu by také bylo mozZné zobrazit 3D fez orbitalem (obrazek vpravo).

Mathematica

V programu Mathematica jsou k dispozici ¢tyfi zakladni pfikazy pro pristup
k chemickym informacim. Data ziskand pomoci téchto pfikazl Ize dale
zpracovavat.

ChemicalData - Poskytuje informace o chemickych slou¢eninach (resp.
skupinach sloucenin a prvcich).

ElementData - Poskytuje zakladni informace o chemickych prvcich a jejich
skupinach.

IsotopeData - Poskytuje informace o izotopech jednotlivych prvkd.
ParticleData - Poskytuje informace o Casticich na subatomarni Grovni.

ListLinePlot[Takle [ElementData[z, "BoilingPoint"], {=, 105}]]
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Na ukdzce je demonstrovano poufziti prikazu ElementData pro sestrojeni grafu zavislosti teploty varu
prvkl na protonovém cisle. Tento graf je mozné vyuzit napfriklad pfi vykladu periodického zakona.
Nejprve je sestrojena tabulka s teplotami varu prvk(: Table[ElementData[z, "BoilingPoint"], {z, 105}] a
v druhém kroku je z téchto dat sestrojen spojnicovy graf pomoci prikazu ListLinePlot.

Zaveér

Rozvoj ICT technologii ma vliv na vyuku vsech predmétl, chemii nevyjimaje. Nastroje prezentované
v tomto ¢lanku umoZiuji obohatit vyuku pomoci diky snadného a rychlého pfistupu k informacim a
jejich naslednému zpracovani v grafické podobé ¢i statistickému vyhodnoceni a pfispét tak k jejimu
zkvalitnéni diky prezentaci dat v SirSich souvislostech a konotacich.

Informacni zdroje
The Wolfram Demonstration Project, On-line: http://demonstrations.wolfram.com/

WolframAlpha, On-line: http://www.wolframalpha.com/index.html

Informace o vyuziti systému Mathematica na stfednich Skolach, On-line:
http://www.mathematica.cz/skoly.php




