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Experimentalni termodynamika fazovych rovnovah — quo vadis?

Ivan Wichterle 5
Ustav chemickych procesii AV CR, Rozvojova 135, 165 02 Praha 6, E-mail: wi@icpf.cas.cz

Poohlédeme se po minulosti a soucasnosti experimentalniho vyzkumu fizovych rovnovah a
pokusime se odhadnout jeho budoucnost.

Podivame se, jak rozvoj chemickych technologii v ¢ase ménil repertoar systému, od kterych se
potiebovala chybéjici experimentdlni data. A také na to, jak byla ,manudlni“ niplii vyzkumu
fazovych rovnovah ovlivnéna vyvojem ptistrojovych moZnosti, co pfinesla vypocetni technika, a
Jak se oba tyto faktory neblaze podepisuji na celosvétovém badani v disledku vétdiho &lovéciho
pohodli.

Tyto neptili§ pfiznivé aspekty maji sviij dopad v celém zapadnim svété. Druhdy ,.experimentdlni
velmoci® upadaji, ale jsou nahrazovany pilnymi orientalci a méné znamymi laboratofemi se
standardnim vybavenim. Podle po¢tu publikaci kvantita méfeni stagnuje, a kvalita se relativné
zhorsila navzdory stale lep$imu experimentalnimu zdzemi. Zda se, Ze situace nebude lepi.

Ve zlatych 30. az 50. létech minulého stoleti se ve velkém publikovaly nejrizn&j3i modifikace
zdkladni rovnovazné techniky. Od zaloZeni prazské termodynamické $koly (E. Héla) uplynulo
skoro sedm desetileti, b&hem kterych byly vyvinuty desitky variant rovnovazinych aparitd a
experimentalnich postupd, které vyvrcholily patrné nejdokonalej$im znamym cirkulaénim
pfistrojem. Ale i jinde se pred 30—40 roky vymyslely nové metodiky, naptf. skoro kompletné
automatizovana sestava nebo pokus o standardizaci experimentalniho postupu. Néro¢na 3pickova
zatizeni se nerozSitila; pokud se n€kde experimentuje, tak jiZ jen na snadno komeréné dostupnych
méficich sestavach, jez maji daleko do ziskavani prvotfidnich a uz viibec ne specidlnich dat.

Predikéni metody — coby nahrazka experimenti — by se sice mély stile zlepSovat, ale ani ty
neposkytuji spasu. KdyZ budou chtit projektanti chemickych procesti navrhnout optimdlni feeni (a
to nejen zckonomického hlediska), budou se muset v koneéné fazi vidy spolehnout na
experimentalni potvrzeni, napf. z étvrtprovoznich Gdaji. Jakakoliv laboratorni data nejsou jen
nenahraditelnd, ale — kdyZ uZ nic jiného — jsou pfispévkem pro vyvoj budoucich piedpové&dnich
modelii. I v budoucnosti to bude totiz Gplné stejné tak jak tomu bylo neddvno &i dnes: viechny
dnedni modely jsou zaloZeny na stodvacet let trvajici tvorbé baze experimentalnich dat o fazovych
rovnovahach, kterd pokryvé piiblizné 20 000 smési a obsahuje asi &tvrt milionu experimentalnich
bodii. Béhem jednoho stoleti méfeni si viak méloktery experimentator uvédomoval, Ze jeho data
jsou pouze jednou z kapicek, které pozdéji pomohou vytvofit néco obecnéjsiho.

To plati i dnes. Pracnost a nakladnost pokusni¢eni je padny protiargument, avak jen budouci
integrace dat a zevSeobectiovani mnoha zdanlivé okrajovych experimentl, které samy o sob&
mnoho neznamenaji, miZze vést kdalSimu pokroku. K popudu pro ziskdvani novych
experimentalnich dat viak bohuZel vilbec nepfispiva pohodIné vysedavani u poéitata pfi simulovani
dat.

Tato préace byla z&4sti podpofena Grantovou agenturou CR, projekt &is. 15-195428.



