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Abstrakt

Cilem této préace je navrh a implementace aplikace pro mobilni platformu Android, kterd
uzivateli poskytuje nastroj automatizovaného vyécislovani chemickych rovnic. Systém umoz-
nuje poridit snimek rovnice pomoci fotoaparatu mobilniho telefonu a vybrat umisténi rov-
nice ve fotografii. Poté jiz sam provede kroky potrebné k rozpoznani textu z obrazu a vy¢is-
leni ziskané rovnice a néasledné zobrazi uzivateli vycislenou formu zadané chemické rovnice.
V ramci feseni bylo navrzeno grafické uzivatelské rozhrani spliujici pozadavky uzivateld na
funkcionalitu, prehlednost a jednoduchou ovladatelnost aplikace.

Abstract

The target of this thesis is to design and implement Android application, which provides
automated chemical equation balancing tool. System enables taking a photo of reaction
using the smartphone camera and choosing reaction position in the picture. Then the system
accomplish operations necessary to optical character recognition and chemical equation
balancing. Result of these operations is presented to the user. Within the implementation,
graphical user interface meeting users requirements on functionality and easy controllability
was designed.
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Kapitola 1

Uvod

Tato prace se si klade za cil poskytnout jednoduchy nastroj pro automatizované vycislo-
vani chemickych rovnic. Chemické rovnice symbolicky znazornuji chemické reakce. Udavaji
informace o reaktantech (l4tky do reakce vstupujici), produktech (vysledné latky reakce) a
poméru v jakém spolu latky reaguji. Tento pomér se ovSem da vycist pouze z fadné vycis-
lené rovnice. Vyc¢isleni rovnic muze zabrat spoustu ¢asu a tudiz je vyhodné mit néstroj pro
zpracovani tohoto problému.

Nastroji na vyc¢islovani rovnic je k dispozici nékolik, vétSinou se jedna o pocitacové
programy, nebo online TeSeni. Vérim, Ze v dnesni dobé, kdy mé témér kazdy k dispozici
chytry telefon, bude daleko vhodnéjsi a pro potencialni uzivatele prinosnéjsi, budou-li mit
moznost Tesit tuto problematiku pomoci aplikace pro chytry telefon, kterd ovsem bude
schopna fungovat nezavisle na internetovém pripojeni, jelikoz i dnes se stale mizeme dostat
do situace, kdy jednoduse nebude internet k dispozici.

Chemické rovnice se v jiz existujicich aplikacich, resicich obdobnou problematiku vétsi-
nou zadavaji pomoci klavesnici, coz neni predevsim v pripadé delsich rovnic prilis vhodné
a tento proces muze byt v nékterych pripadech dokonce ¢asové naro¢néjsi, nez samotné
manudlni vycisleni. Z tohoto duvodu je vhodné umoznit uzivateli vyfoceni zadané rovnice
a nechat ziskani rovnice k vycisleni na samotné aplikaci.

Na zakladé dostupnych statistik vénujicich se trznimu podilu jednotlivych opera¢nich
systému pouzitych v chytrych mobilnich telefonech lze dojit k zavéru, ze pokud chceme oslo-
vit co nejvétsi pocet uzivatelt, je vhodné zacilit implementaci aplikace na operacni systém
Android. Podle statistik z roku 2014 totiz byl pocet prodanych telefont ¢i s timto ope-
racnim systémem 5x vysSsi nez pocet konkurenc¢nich zafizeni se systémem iOS[0]. Aplikace
nejprve umozni uzivateli vybrat formu zadani chemické rovnice urcéené k vy¢isleni a to bud
pomoci klavesnice, nebo zadanim fotografie, ze které aplikace rovnici vycte. Tuto fotografii
aplikace umozni vyfotit ¢i vybrat jiz existujici snimek z galerie. Nasledné provede vycisleni
rovnice a zobrazi uzivateli vysledek spolu s prehledem vypocitanych molarnich hmotnosti
jednotlivych latek, které se v reakci vyskytuji.

Teorie potfebna k rozboru problematiky, navrhu a implementaci aplikace je vypsana a
detailnéji vysvétlena v kapitole 2. V rdmci této kapitoly je tedy popséana platforma Android,
zpracovavani obrazu a rozpoznavani textu v ném. Jelikoz je primarné nutné samotnou che-
mickou reakci dokéazat vyc¢islit, je v této kapitole vénovany prostor také metodice vycislovani
chemickych rovnic. Vzhledem k existenci nastroji zabyvajici se tématem této préce, jsou
nékteré tyto jiz existujici nastroje taktéz predstaveny a rozebrany.

Pokud podrobime zadani prace dikladnému rozboru, zjistime, ze je velice dulezité na-



vrhnout vhodnou funkcionalitu a grafické uzivatelské prostiedi aplikace, aby bylo vyhovéno
vsem pozadavkum. Také je vhodné cely systém rozdélit do jednotlivych modulta. Tato pro-
blematika je tedy zpracovana v kapitole 3, Systém vy¢islujici chemické rovnice.

Je-li tkol rozebran a zaddany systém kvalitné navrzen, je jiz mozné implementovat veskeré
moduly, vytvorit grafické uzivatelské prostiedi a vSe spojit ve vyslednou mobilni aplikaci.
Podrobnému vysvétleni kritickych ¢asti implementace se vénuje kapitola 4, Mobilni aplikace
ChemEval. V této kapitole je také popsdno testovani implementovaného systému a jeho
vyhodnoceni.



Kapitola 2

Teorie

Proces vycislovani chemické rovnice ziskané porizenim fotografie pomoci mobilniho zarizeni
sestava ze zpracovani obrazu a rozpoznani textu. Ziskany text je poté potieba vyhodnotit
a vycislit pomoci metod k tomu pouzivanych. Pouzité technologie jsou v této kapitole
zdokumentovany. Také je popsdn vyvoj pro platformu Android a existujici aplikace fesici
problematiku vy¢islovani chemickych rovnic.

2.1 Chemické rovnice

Priméarni funkci této prace je vycisleni chemické rovnice. Co je ale chemicka rovnice,k ¢emu
je potrebné jeji vycisleni a jak se provadi?

Chemicka rovnice je grafickych vyjadfenim zdkona o zachovani hmotnosti a zdkona
o zachovani naboje, pri iontovém zapisu rovnice. Chemicka rovnice tak vyjadiuje, ze hmota,
potazmo atomy, je neznicitelna. Stejny pocet atomt, co do reakce vstoupi, musi z ni i
vystoupit[5]. Je tvofena vzdy levou a pravou stranou oddélenymi Sipkou. Na strané levé
jsou reaktanty, tedy latky do reakce vstupujici, na strané pravé pak latky vzniklé reakci -
produkty|[3].

2.1.1 Dutvody vycdislovani chemickych rovnic

Vycislovani chemickych reakei se provadi za ticelem zjisténi poméru latkovych mnozstvi rea-
gujicich latek. Jejich pomoci jsme schopni nasledné zjistit napriklad kolik pottfebujeme latky
jedné, aby vznikla pozadovand hmotnost latky druhé, nebo naopak kolik latky nam vznikne
pri reakci daného mnozstvi latky. Napiiklad pro chemickou rovnici zA 4+ yB — zC vyjad-
m(A)
x- M(A)’
kde m(A) je hmotnost latky A, M(A) je molarni hmotnost téze litky a x je pocet molu
latky.

fime pomeéry latkovych mnozstvi takto: x : y : z = n(A) : n(B) : n(C). n(4) =

2.1.2 Zptsoby vycdislovani chemickych rovnic

Zptsobi vycislovani chemickych rovnic je nékolik a lisi se jak vhodnosti pouziti u daného
typu rovnic, tak svou slozitosti a ¢asovou naroc¢nosti.
Metoda pokus-omyl za metodu v pravém slova smyslu oznacit nelze, ale je pomérné

vvvvv
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kldda solidni matematicky aparat a zkuSenosti

Metoda rovnosti vyménovanych elektront ve vétsiné pripada spolehlivé a dosta-
tecné rychlé feseni, vyzaduje schopnost urceni oxidac¢nich cisel

ResSeni pomoci soustavy linedrnich rovnicje metoda nejvice vhodns k zautomati-
zovani, byla proto vybrana k implementaci a nize si tuto metodu priblizime.

Pro chemickou rovnici KNO3 + C — KoCO3 + CO + Ny ziskdme matici na zdkladé
poctu jednotlivych prvku ve slouceninach reakce.

KNOg C KQCO3 coO N2

K 1 0 -2 0 0
N 1 0 0 0 -2
@) 3 0 -3 -1 0
C 0 1 -1 -1 0

Ziskanou matici dale musime upravit do takzvaného schodovitého tvaru, kde jsou pod dia-
gonalou samé nuly. To se provadi postupnou zaménou radka matice a vzajemnym odc¢itanim
mezi radky.

KNO3; C KyCO3 CO Ny
O 3 0 -3 -1 0
N 0 0 1 L9
K 0 0 -1 g 0
C 0 1 -1 -1 0

KNOs C KyCO3 CO N,
O 3 0 -3 -1 0
C 0 1 -1 -1 0
K 0 0 -1 Lo
N 0 0 1 z -2

KNO3; C KyCO3 CO Ny
O 3 0 -3 -1 0
C 0 1 -1 -1 0
K 0 0o -1 Lo
N 0 0 0 % -2

Nyni jiz mazeme sestavit soustavu rovnic
Ty = 3xs
T4 = 33
Iro — T3 = X4
3r1 —3x3 = x4

Tuto soustavu rovnic vytresime: x4 = 35,13 = 5,79 = 4x5,x1 = 275, jak jde vidét, x5
bude nabyvat nejmensi hodnotu, proto x5 = 1 a ziskdme x4 = 3,23 = 1,20 = 4,27 = 2.
Nyni jiz jen pfiradime vypocitané hodnoty jednotlivym latkam a rovnice je vycislena.



2.1.3 Vypocet hmotnosti

Vyse uvedenym zptisobem se tedy dobereme k vycislené rovnici. Pro nékteré tlohy, jako
naptiklad jiz zminény vypocet hmotnosti, je ovSem zapotiebi zjistit také molarni hmotnosti
latek. Tato moldrni hmotnost latky je fyzikdlni veli¢ina udavajici vahu jednoho molu latky.
Praveé koeficienty ziskané vycislenim rovnice zna¢i poc¢ty molu latek reakce. Molarni hmot-
nost atomu je rovna relativni atomové hmotnosti prvku a lze ji vy¢ist z periodické tabulky
prvki(napr. M(H)=1.008). Molarni hmotnost prvku je v rdmci slou¢eniny nasobena po¢tem
tohoto prvku a s¢itdna s molarni hmotnosti dalsich prvka obsazenych ve slouc¢eniné.

Mgnos = M(K)+ M(N) + M(O3) = 39,098 + 14.006 + 3 - 16 = 101.104

Mg,co, = M(K)+ M(N)+ M(O3) =2-39,098 4+ 12.009 + 3 - 16 = 138.205

Ziskali-li jsme jiz jednotlivé molarni hmotnosti, pomoci jednoduché trojclenky jiz mu-
zeme ziskat potfebné hmotnosti. Naptiklad z vySe vycislené rovnice chceme zjistit, kolik
gramu dusi¢nanu draselného (K NQOs) potfebujeme k vytvoreni 10 gramu uhli¢itanu dra-
selného (K2CO3).

2KNO3 + 4C — KyCO3 + 3CO + Ny

T e 10g
2-101.104 ........... 1-138.205
Ziskavame tedy rovnici
~2-101.104 - 10
YT T 138,205
x = 14.63¢g

K vytvoreni 10 g uhli¢itanu draselného je tedy zapotiebi 14.63 g dusicnanu draselného.

2.1.4 Specialni zptisoby zapisu reagujicich latek

vvvvvv

zépisem, jako je napiiklad hydroxid hlinity, AI(OH )s. Tento zapis znadi, ze skupina uvedena
v zdvorce je v latce zastoupena pravé trikrat, jak lze vidét na obrazku nize. Celkem je
tedy v této latce 3 atomy vodiku, 3 atomy kysliku a 1 atom hliniku. Obdobné se tyto
pocty vyjadiuji napfiklad ve vzorci hexachloridoplati¢itanu amonného, (NH4)[PtClg],
kde je skupina N Hy zastoupena dvakrat a skupina PtClg jednou, na hranatou zavorku
tedy nemusime brat zietel a vysledné pocty jsou 6 atomu chléru, jeden atom platiny, 2
atomy dusiku a 8 atomt vodiku.

Obrazek 2.1: Hydroxid hlinity

1Zdroj: http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/rn/14762-49-3



2.2 Vyvoj pro OS Android

Android je opera¢ni systém zaloZzeny na linuxovém jadfe vyvijeny firmou Google. Je navrzen
primarné pro zarizeni s dotykovou obrazovkou, jako jsou mobilni telefony ¢i tablety. Uziva-
telské rozhrani je navrzeno k ovladani dotykem pomoci riznych gest urc¢enych k priblizeni
obrazovky, presunu objektt, vybéru ovladacich prvki nebo zadavani vstupnich dat pomoci
softwarové klavesnice. Kromé vyse zminénych typt zarizeni je také k dispozici Android TV
pro televize, Android Auto pro automobily a Android Wear pro chytré hodinky. Kazda
z téchto platforem mé specializované uzivatelské rozhrani[l].

Prestoze vétsina zafizeni se systémem Android obsahuje také proprietarni software,
z nichz néktery je potrebny napiiklad k pristupu ke Google sluzbam, samotny operac¢ni
systém je vydavan pod open source licenci. Také diky tomu existuje velkd komunita vyvojara
a nadsSencu, kterd zdrojovy kod Androidu vyuziva pro své vlastni projekty, které prinasi nové
moznosti pokroc¢ilym uzivatelim nebo moznost instalace systému na zarizeni prodavana
s jinym opera¢nim systémem[7]. Absence centralizovaného systému aktualizaci OS vede
k velkému poctu stale pouzivanych verzi, z nichz nékteré mohou byt velice zastaralé[?].

Lellipop

Kitkat——

< .
Jelly Bean

Obrazek 2.2: Pouzivané verze OS Android?

2.2.1 Struktura aplikaci

Android aplikace se skladaji z nékolika komponent. Zikladni je Aktivita (Activity), jez
predstavuje obrazovku zobrazenou uzivateli obsahujici jednotlivé prvky grafického uzivatel-
ského rozhrani. Aktivita odpovida jedné obrazovce. Poskytuje uzivateli grafické uzivatelské
rozhrani urcené k obsluze aplikace. Vétsinou jsou aplikace tvoreny vicero aktivitami, mezi
kterymi je uzivatel schopen prepinat a pritom si aktivity mohou predavat informace formou
itentd. Vzhledem k nutnym operacim, které musi byt provedeny pii zahdjeni aktivity, je
tento proces pomérné naroc¢nd zalezitost. Pro kazdou aktivitu se musi vytvorit novy proces,
alokovat pamét pro objekty uzivatelskych rozhrani, které se rozlozi do layoutu obrazovky
a na pripravenou obrazovku vyvolat zobrazeni. Aby nedochézelo ke zbytecnému plytvani
vypocetnich prostiedkt napt. pii vzniku, zdniku a opétovného vzniku aktivity — coz se
jednoduse muze stat pii stisku tlacitka zpét na zafizeni — je zde Activity Manager, ktery
zodpovidd za spravu vSech stavii zivotnich cykli aktivit. Activity Manager si ve formé
zasobniku, na jehoz vrcholu je aktualné zobrazovanda aktivita, uchoviava prehled o vSech
spusténych aktivitich. Zivotni cyklus aktivity se miiZe nachézet v téchto stavech:

e Activity starts — Pocatek, kdy je aktivita inicializovana.

2Zdroj:http:/ /developer.android.com/about /dashboards/index.html



e Activity is running — Aktivita je zobrazena na displeji a mizZe reagovat na uziva-
telovy podnéty. V jediném okamziku muze byt pravé jedna aktivita v tomto stavu.

e Process is killed — Activity Manager byl donucen ukonéit aktivitu, kterda neni vi-
ditelna z davodu nedostatku pameéti. Dalsi moznost neni tak obvykla — aktivita je
viditelné, ale uzivatel s ni nemize navdzat interakci (nastava napiiklad pti dialogo-

vych hlaskach).

e Activity is shut down — Activity Managerem ukoncil activity a ta jiz nevyuZziva

zadnou pamét.

Sluzby (Service) jsou procesy bézici na pozadi, neobsahujici vlastni grafické rozhrani.
Vétsinou se pouziva k vykonavani dlouho trvajicich tkold nebo k pristupu k vzdalenym
zdrojum, kde neni zndmé doba odezvy (jako je pfipojeni k serveru). Sluzby muzeme spustit
dvéma zpiisoby a to pomoci metody startService. Potom se sluzba mutze ukoncit sama nebo
ji mize ukoncit jind komponenta. Dalsi zptisob spusténi je pomoci metody bindService,
kterou vyvold jind komponenta, tzv. klient, v tomto pripadé sluzbu mtze ukoncit pouze
klient, ktery ji spustil. V jednom okamziku muze byt k sluzbé navazano pomoci metody
bindService i vice komponent, potom je sluzba ukoncena po odpojeni vsech klienti. Sluzba
se muze nachazet ve tfech stavech:

e Component calls — Inicializace service pouhym zavolanim nebo navazanim kompo-
nenty na service.

e Service is running — Service vykonava na pozadi svou funkci.

e Service is shut down — Service byl ukoncéen sdm nebo komponentou, zalezi na formé
spusténi service.

Poskytovatel obsahu (Content provider) umoznuje sdileni dat jak mezi riznymi apli-
kacemi, tak mezi jednotlivymi aktivitami jedné aplikace. Aplikace muze uchovavat data
v souborech, SQL databéaziich nebo na webu, a presto budou mit k témto datim pristup —
pokud je to povoleno — jiné aplikace. Content provider mé relativné jednoduché rozhrani se
standardnimi metodami (insert, update, delete a query), které maji stejnou funkei jako kla-
sické databazové metody. Oddéleni dat od uzivatelského rozhrani nabizi moznost nahrazeni
vychozich aplikaci novymi. Napriklad muze jakakoliv aplikace vyuzit ulozenych uzivatel-
skych kontakt a nahradit tak defaultni aplikaci pro jejich zobrazovani. Kromé content
provideru mohou komponenty mezi sebou kooperovat pomoci zprav, tzv. intent.

Prijima¢ prenosi (Broadcast receiver) je komponenta slouzici k praci s ozndmenimi
oznameni. Podle urceni na né reaguje, napriklad vypisem na stavovy radek nebo spusténim
jiné komponenty. Aplikace mohou vyuzivat broadcasty systémové nebo vytvaret své vlastni.
Podobné jako service ani broadcast receiver nemé uzivatelské rozhrani. Priklad pouziti
broadcast recieveru muze byt reakce na oznameni o nizkém stavu baterie, o zachyceni
fotografie, doruc¢eni SMS zpravy nebo stazeni dat.

Vsechny tyto komponenty musi byt definovany v souboru AndroidManifest.xml, ulo-
zeném v korenovém adresari projektu. Tento soubor také obsahuje seznam opravnéni po-
tFebnych k chodu aplikace[2].

2.2.2 Vyvojové prostredky

Jako vyvojové prostredi aplikaci pro platformu Android lze v soucasné dobé vyuzit Android
Studio, oficidlni IDE pro vyvoj Android aplikaci, vyvijené spolecnosti Google, kterd zasti-



tuje také vyvoj Androidu samotného. Android Studio je postavené IntelliJ] IDEA, k jehoz
kvalitnimu editoru zdrojovych kédu a vyvojovym nastrojum byla priddna spousta vlast-
nosti, které usnadnuji vyvoj aplikaci a zvysuji produktivitu prace:

e Flexibilni sestavovaci systém zalozeny na Gradle.
e Sablony predstavujici vyuziti béznych vlastnosti aplikaci.
e Editor grafického rozhrani s podporou zmén rozvrzeni pomoci drag and drop.

e Nistroje k osetieni chyb spojenych s vykonem, pouzitelnosti, kompatibilitou jednotli-
vych verzi a jinymi. Lint tools to catch performance, usability, version compatibility,
and other problems

e Vestavénou podporou pro Google Cloud Platform, jednoduchou integraci Google Cloud
Messaging a App Engine.

Android Studio je volné dostupné pod licenci Apache License 2.0 a klade si za cil nahra-
dit nejpouzivanéjsi vyvojové prostiedi Eclipse s pfidanymi ADT (Android Deevelopment
Tools). Prvni stabilni verze byla vyddna v prosinci 2014 a nyni se nachézi ve verzi 2.1
(k kvétnu 2016)[4].

2.3 OCR

Optickym rozpoznavanim znak (Optical Character Recognition) se rozumi proces umoz-
nujici digitalizaci tisténych textu ziskanych pomoci skeneru ¢i fotoaparatu. Takto ziskany
text je poté mozno déle zpracovavat jako standardni pocitacovy text. Rozpoznani znaku
neni bezchybné a predevsim u nekvalitnich podkladt uréenych k digitalizaci je zapotiebi di-
kladna korektura, protoze OCR program nemusi rozeznat vSechna pismena spravné. Zpra-
covani textu je mozné vyuzit u jakkoliv tisténého textu, vcetné textu vytvorenych lasero-
vymi, inkoustovymi, termosublimacnimi a jehlickovymi tiskarnami, psacimi stroji ¢i pomoci
knihtisku. AvSak je-li predloha nekvalitni, napt. slabé vytisténa jehlickovou tiskdrnou nebo
obsahuje mnoho dohromady slitych pismen, je z ¢asového hlediska vyhodnéjsi prepis textu
[10]. Rané obdobi OCR je spojovano s technologiemi jako jsou telefgrafie a tvorba zvuko-
vych zatizeni pro osoby s vadou zraku, Emanuel Goldberg jiz v roce 1914 vyvinul pristroj,
ktery dokézal ¢ist znak a prevadét je ve standardni telegrafni kod[9].

2.3.1 Predzpracovani obrazu

Spravnost rozpoznavani znakt je silné ovlivnéna kvalitou zpracovavanych podkladia. Proto
je nutné obraz nejdrive upravit tak, aby byl co nejlépe strojové citelny. Tento proces je
rozdélen do nékolika dil¢ich tkonil.

e Zarovnani - je nutné provést, jelikoz naskenovany text nemusi byt zarovnany, je tedy
potreba provést mirné pootoceni obrazu, tak aby byl radné vodorovné i vertikalné
srovnan. Obrazek 2.2 vlevo predstavuje obraz na vstupu, vpravo je pak vysledek
tohoto procesu.
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Obrézek 2.3: Zarovnani °

e Vyhlazeni - odstranéni Sumu a vyhlazeni hran. Vyhlazeni 1ze rozdélit na dvé ¢asti-
vyplnovani a zuzovani. Vypliiovani ndm zaceli malé dirky v pismenech, tak aby pis-
meno bylo tvoreno souvislou plochou barvy. Zuzeni pak ztenc¢i rozpoznavany znak.
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Obrazek 2.4: Vyhlazeni *

e Prahovani (Binarizace) - prevod barevného obrazu, nebo obrazu ve stupnich Sedi
na Cisté cernobily, tedy pouze dvoubitova data- ¢erna a bila (0 a 1), za ic¢elem oddéleni
textu od pozadi. Obrazek 2.4 znazornuje obraz pred provedenim prahovani (nahote),
spravné provedené prahovani (uprostfed) a chybné provedené prahovéni (dole).

anything
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b [ e

Obrézek 2.5: Prahovani °

e Oddéleni textu - odstranéni Casti obrazu, jez neobsahuji text, tedy obrazky, grafy,
¢ary a podobné.

3Zdroj: http://scanningireland.com/editing-files-services/
4Zdroj: https://www.avision.com/motion.asp?menuid=10114
5Zdroj: https://www.nicomsoft.com/optical-character-recognition-ocr-how-it-works/
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Obréazek 2.6: Oddéleni textu ©

e Analyza rozvrzeni - identifikuje sloupce, odstavce, nadpisy apod. jako odlisné bloky
textu.

e Segmentace znakt - musi byt provedeno rozdéleni dvou nezadané spojenych znaka a

slozeni znaku roztfisténych znakt. Tedy naprava chyb zplisobenych nékterym z pred-
chéazejicich kroku.

e Normalizace znaki je poslednim procesem pripravy zdroje k pocitacovému zpraco-

vani. Upravuje sklon, rotaci a jednotkovou velikost znaku, tak aby byly tyto vlastnosti
u vSech znakid shodné.

2.3.2 Rozpoznavani znakt

OCR vyuziva dvou zakladnich metod k rozpoznavani znaki.

e Rozdéleni do pasem Policko s lokalizovanym znakem je rozdéleno na nékolik oblasti
a zkoumé se histogram tmavych mist v jednotlivych oblastech znaku, jak je vidét na

obrazku. Histogramy se pak porovnavaji s rysy jednotlivych znaku, které vzejdou
z tzv. trénovacich dat.

Priseciky Tato metoda je zalozena na poctu prusecikii predem zvolenych vektort
v policku se znakem. Metoda rozpoznavajici na zakladé specifickych rysi je nazyvana

strukturdlni analyzou, kdy jsou jednotlivé znaky popisovany geometrickou a topolo-
gickou strukturou znaku[10].

Obréazek 2.7: Rozdéleni do pasem” Obrézek 2.8: Priiseciky”

67droj: http://www.xplorimaging.com/DocumentCleanUp.html
"Zdroj: http://geo3.fsv.cvut.cz/vyuka/kapr/SP/2008_2009/vymetalek_ viktora/index.html
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2.3.3 Tesseract

Tesseract je engine puvodné vyvijeny jako proprietarni software firmou Hewlett Packard
mezi lety 1985 a 1994 napsany v jazyce C/C++. V roce 2005 byl engine firmou uvolnén
jako open-source projekt a od roku 2006 je jeho vyvoj sponzorovan firmou Google. Jiz
v roce 1995 byl mezi tremi nejlepsimi OCR enginy podle presnosti rozpoznavani znaki.
Vzhledem k implementaci v jazyce C/C++ je engine multiplatformni, k dispozici je tedy pro
Windows, Linux i Mac OS X, vzhledem k omezenym financim je ovSem fadné testovan jen
pro Windows a linuxovou distribuci Ubuntu. Prestoze k vyvoji aplikace postaéi schopnost
Tesseractu rozpoznat anglické texty, je vhodné zminit, Ze podporuje pres sto dalsich jazykt
vCetné francouzstiny, némciny, Spanélstiny, jazyku psanych zprava doleva a v neposledni
radé cestiny.

Vysledek procesu rozpoznavani je zavisly na kvalité vstupnich obrazi, ty proto musi
byt predzpracovany. Obraz musi byt zvétsen tak, aby pismo mélo alespon 20 pixeli vysoké.
Samozrejmosti je uprava rotace a sklonu pisma. Rizna troven jasu obrazu musi byt odfil-
trovana, aby nedoslo ke ztraté dat binarizaci Tesseractu. Dale je vhodné odstranit tmavé
ohraniceni, jinak muze byt zaménéno za text[3].

2.4 Existujici podobna reseni

I pres celkem uzky okruh potencilnich uzivatela je pro platformu Android nékolik aplikaci
pro vy¢islovani chemickych rovnic, avSak zadnd neposkytuje moznost zpracovani rovnice
ziskané z porizeného snimku. Nasledujici aplikace byly vybrany podle poc¢tu hodnoceni.

e Chemical Equation Balancer - Jednoduché aplikace ocekavajici zadani celé rov-
nice, kterou pouze vy¢isli a zadné dalsi informace nevypisuje. Rovnice musi mit
spravné zapsand mald a velkd pismena, jinak vycisleni nefunguje. Na nékolika ze
zkusebnich rovnic aplikace selhala a vyéislila rovnici §patné’.

Chemical Equation Balancer

Enter an equation below. Make sure elements are capitalized and type = to show the other side.
For additional instructions, go to "Help" in Menu.

[Sample Equation: C6H1206+02=C02+H20

Hg+02=HgO

Balance Clear

2Hg + 02 - 2HgO

Periodic Table

Obrazek 2.9: Chemical Equation Balancer

e Chemik - super chemie nastroj - Latky jsou zadavany vybérem z periodické
tabulky prvku a nasledné volby poc¢tu atomu prvku. Po vybéru vSech reaktantt jsou
automaticky doplnény produkty z databdze a rovnice je vydislena. Aplikace navic
obsahuje také nazvoslovi sloucenin. Pravé zpisob zadavani rovnice je velmi zajimavy,
jelikoz na jednu stranu usnadnuje zapis sloucenin, kdy si uzivatel vybere z nabidnutych
a tim padem nemusi slozité prechzet mezi jednotlivymi bloky kldvesnice, na stranu

"Zdroj: https://play.google.com/store/apps/details?id=com.upas.eqbalancer
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druhou je orientace v periodické tabulce zpocatku velice slozitd a muze zbytecné

prodlouzit dobu zapisovani®.
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Obrazek 2.10: Chemik

e Chemistry - Aplikaci jsou formou textu zadany reagujici latky, na zdkladé nichz
aplikace vypise vSechny chemické reakce, ve kterych se tyto latky spole¢né vyskytuji
jak na strané reaktanti, tak na strané produkti. Vypis je vcelku neprehledny, uzivatel

se musi nauc¢it v ném vyhledat zadané informace’.

Hg+Oj Q

PRGN Like solving problems, love innovation?

= e
—Rll We're looking for customer service Dalsi informace
Al | fessionalst,

2HgO = 2Hg + 02
Podminky: 450—500°C

2Hg + 02 = 2HgO
Podminky: 250—350°C

Obrazek 2.11: Chemistry

8Zdroj: https://play.google.com/store/apps/details?id=com.bk.advance.chemik
9Zdroj:https://play.google.com/store/apps/details?id=com.chemistry
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Kapitola 3

Systém vycislujici chemické
rovnice z obrazu

V této kapitole je ¢tenar detailnéji seznamen s cili prace a navrhem rfeseni aplikace. Je
zde nastinén postup prace a rozdéleni aplikace do jednotlivych moduli, které dokazi fun-
govat bez ohledu na funkcionalitu ostatnich moduli a jsou spojeny teprve finalni aplikaci
do jednoho funkéniho bloku. Témito moduly je soubor algoritmu urcenych k postupnému
vycisleni aplikace, ziskani snimku reakce, jeho nasledné tprava a extrakce znaku a grafické
uzivatelské rozhrani umoznujici zobrazujici uzivateli ovlddaci prvky, pomoci kterych se lze
v aplikaci orientovat, urcovat zpusob vyuziti aplikace. Tyto uzivatelovi moznosti pouziti
aplikace jsou v této kapitole taktéz popséany.

3.1 Rozbor a analyza

Zadanim této prace je tvorba aplikace pro mobilni zafizeni uzivajici platformu Android,
uréené k automatizovanému vycislovani chemickych rovnic, jiz je uzivatel schopen ovla-
dat pomoci jednoduchého grafického rozhrani. Od uzivatele je ocekavan vstup ve formé
nevycisleného zapisu reakce, tedy reakéniho schéma, vlozeného bud primo kladvesnici, nebo
ziskaného ze snimku uzivatelem vybranym z galerie ¢i vyfocenym pomoci vestavéného fotoa-
paratu. Podle formy vstupnich dat je uzivatel vyzvan k oznaceni oblasti schématu na snimku
a po rozpoznani textu pripadné umoznéno editovat toto schéma za ticelem korekce spatné
rozpoznanych znaki. Poté je jiz spustén samotny vycislovaci algoritmus, ktery, skon¢i-li bez
chyby, zobrazi uzivateli vycislenou rovnici. Kromé vycislené rovnice poskytne uzivateli také
vypocitané molarni hmotnosti jednotlivych sloucenin chemické reakce.

3.2 Navrh systému

Jak jiz bylo feceno, aplikace bude rozdélena do nékolika moduli, z nichz hlavni je modul pro
samotné vycisleni rovnice. Tento modul obsahuje predevsim funkce na ziskani jednotlivych
prvka a sloucenin v rovnici za tcelem sestaveni matice. Sestavend matice se bude pocitat
pomoci Gaussovy eliminacni metody. Vysledky ziskané touto metodou je zapotiebi jesté
upravit na cela ¢isla bez spoleéného délitele. Poté se ziskané konstanty dosadi k prislusnym
slouceninam v reakci a timto je reakce vy¢islena.
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[Snl’mek z galerie] (Snl’rﬂek pofizeny fotoaparétem)

Vyéislovani rovnice

5’ Tvorba matice I-—)l Regeni matice) Vy¢islena rovnice
Ziskané molarni hmotnosti

Korekce ziskaného textu
Vstup z kldvesnice

(Uprava hcdnctHVypoEe\: moldrnich hmotnosti

Obrazek 3.1: Schéma systému

3.3 Popis pripadua uziti

Aby bylo mozno navrhnout co nejprivétivéjsi grafické uzivatelské rozhrani, je zapotiebi
zjistit, jaké dkony a v jakém sledu ocekava uzivatel, Ze bude muset udélat, aby ziskal
pozadovany vysledek, tedy vycislenou rovnici. Toto je dokumentovano pomoci diagramu
pripadia uziti. Na obrazku 3.2 jsou znazornény akce, které by mély byt umoznény uzivateli
pri spusténi aplikace. Zde uzivatel ocekava moznost vybéru zpusobu zadani reakce a dale
samoziejmé moznost opusténi aplikace.

btnClick

btnClick

Vybrat snimek z galerie Zadat reakci pomoci k\avesmce)

btnClick

Uzivatel home/back

Pofidit snimek reakce Uspat aplikaci

Obrazek 3.2: Usecase diagram po spusténi aplikace

Po zvoleni formy vstupu je dalsi postup zfejmy, zadat a potvrdit rovnici. V pripadé
vstupu z kldvesnice, jiz déle neni nutny zadny mezikrok, ale pokud je reakce znazornéna
na snimku, bude zapotiebi vybrat oblast snimku, kterou rovnice zaujima. Na takovéto
obrazovce by mélo byt uzivateli umoznéno, kromé samotného vyznaceni oblasti a potvrzeni,
nebo zruseni akce, také editovat snimek, ktery mize byt Spatné pootocen.

Vybér oblasti ofezu

imgCrop
btnClick btnClick

NAvrat na domovskou ODTEZOVKD

btnClick Uzivatel home/back

Potvrzeni wybéru Uspat aplikaci

Obréazek 3.3: Usecase diagram obrazovky ofezu

Legenda use-case diagrami:
e btnClick - stisk tlacitka GUI
e home/back - stisk/zmacknuti{ hardwarového tlac¢itka "domu"¢i "zpét"

e imgCrop - tazeni mrizkou prvku pro vybér ofezové oblasti

16



3.4 Navrh grafického rozhrani

Jelikoz uzivatel vyzaduje co nejjednodussi aplikaci se snadnou orientaci, umoznujici co nej-
rychlejsi sezndmeni s poskytovanou funkcionalitou, bylo navrzeno uzivatelské rozhrani, které
neuprednostnuje jeden zptsob zadavani rovnice pred druhym. Toto je provedeno pomoci
rozcestniku ve formé domovské obrazovky (obrézek 3.2), z néhoz uzivatel ihned pfi prv-
nim pouziti muze rychle vy¢ist, Ze jsou mu poskytovany tii (oblasti 1,2,3 na obrazku 3.4)
rozdilné moznosti jak muze vlozit rovnici, kterou potrebuje vyc¢islit. Tyto moznosti jsou
rozliSeny pomoci piktogramili co nejvérnéji oznacujicich danou ¢innost. Rozhrani fotoapa-
ratu je bezpredmétné popisovat, jelikoz bude vyuzivano nékteré jiz nainstalované aplikace
urcené k porizovani fotografii. Totéz plati pro vybér jiz existujiciho snimku z galerie.

1 2 3
4

S

Obrazek 3.4: Navrh rozhrani aplikace

Obrazovka urcéend k vyrezu reakéniho schématu z fotografie je zndzornéna na obrazku
3.5 a zahrnuje graficky prvek pro ohrani¢eni oblasti obrazu (¢islo 1), tlac¢itka pro rotaci
o snimku 90 ° po i proti sméru hodinovych rucicek (2), potvrzeni ofezu a zaslani vytezu
déle k ziskani textu a také prvek pro zruseni ¢innosti (3).

2 3

Obrazek 3.5: Navrh rozhrani aplikace

Obrazek 3.4 zobrazuje obrazovku pro zadavani reakéniho schématu pomoci klavesnice,
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jez obsahuje ndpovédu tykajici se o¢ekdvaného formatu reakce (1), pole pro zadani reakce
(2) a tlacitko pro potvrzeni reakce(3).Obdobné je feSen dialog pro potvrzeni schématu
ziskaného ze snimku, avsak jiz neobsahuje napovédu.

2
3

Obrazek 3.6: Navrh rozhrani aplikace

Na obréazku 3.8 jsou znazornéné jednotlivé prechody uzivatele mezi obrazovkami pomoci
ovladacich prvka. Modre je vyznaceno jednoduché klepnuti na ovladaci prvek aplikace, zluté
tazeni ovladacim prvkem a cervené stisk ovladacich prvki rusicich operaci s naslednych
navratem na domovskou obrazovku. Vzhled a zptsob ovladani fotoapardtu a galerie se
miuze lisit dle pouzité systémové aplikace.

= Pictures -

sup
oxample beow.

la+02-a1203

Al+0, = AlLO;

qwertzudi
asdfghijk
4 yxcvbnm

. ®

41430, - 20,0,

Al+02:A1203

Obréazek 3.7: Znazornéni prechodt mezi obrazovkami

3.5 Navrh vydisleni rovnice rovnice

Modul pro vycislovani chemické rovnice je zapotiebi také rozdélit do dilé¢ich blokt, které
mezi sebou budou postupné komunikovat. Témito bloky jsou analyza rovnice, zisk matice
potrebné k vycisleni, feseni matice, zjiSténi vahy ziskaného feseni a vypocet molarnich
hmotnosti matice. Aplikace tohoto navrhu je poté déle vysvétleno v kapitole 4.

18



Jako prvni je zapotiebi ovérit platnost rovnice. Jestlize totiz schéma nespliuje nékolik
pozadavki, neni mozné jej vycislit.

e Zakladnim pozadavkem na reakéni schéma je moznost jednoznacéné oddélit levou a

pravou stranu rovnice, tedy reaktanty od produkti. Toto rozdéleni tvori znak "=".

e V rovnici ddle mohou byt zastoupeny pouze urcité kombinace znaki. Tyto kombinace
tvorici prvky jsou urceny periodickou soustavou prvki. Jednotlivé prvky mohou byt
ve sloucCeniné zapsany ihned za sebou, nebo mohou byt spojeny ¢islici. Slouceniny jsou
pak oddéleny znakem "+’ "="¢& "—".

e Jsou-li ziskdny jednotlivé prvky zastoupené v reakci, je potfeba ovérit, zda mnozina
prvki na strané levé je rovna mnoziné prvkl na strané pravé.

Jestlize jsou splnény tyto pozadavky, je mozno postoupit k vy¢isleni rovnice.

Algoritmus urceny k ziskani prvka zastoupenych v reakci prochéazi retézec, v némz
jsou ulozeny reaktanty ¢i produkty a porovnava jednotlivé podretézce s periodickou tabul-
kou prvki, pokud je tento podretézec zastoupen v této tabulce a zaroven se jesté v fetézci
nevyskytl, je nasledné zapsan do pole obsahujictho vSechny prvky, jez reakce obsahuje.
V pripadé, ze dalsim znakem neni ¢islice, oddélujici znaky nebo dalsi platna kombinace, je
reakéni schéma vyhodnoceno jako chybné a uzivatel je o tomto informovan. Toto neplati,
byl-li podfetézec na konci analyzovaného tetézce.

Nésledné je takto ziskané pole pro stranu reaktanti porovnano se ziskanym polem
strany produkti. Pokud se obsazené prvky neshoduji, je rovnéz schéma vyhodnoceno jako
neplatné.
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Lanthanoidy:

Aktinoldy:

Obrazek 3.8: Periodickd soustava prvki

Pred samotnym vytvorenim matice je zapotfebi rozdélit reakci na jednotlivé slouce-
niny rozdélenych znaky "+, =" ¢ "= " Poté jsou tyto slouceniny prochazeny a porov-
navany s mnozinou prvku. Bude-li prvek obsazen ve slouceniné, zapiSe se jeho pocet na
prislusny index matice, v pripadé, ze bude latka obsahujici prvek na strané produkt, bude
zapsany pocet vyndsoben —1. Pokud prvek v dané slouceniné neni zastoupen, je na dany
index zapsana nula. Pro kazdy prvek je takto vytvoren jeden radek matice, ve sloupcich
jsou pak pocty prvku v jednotlivych latkach.

Vytvorena matice bude nasledné vyfesena pomoci Gaussovy elimina¢ni metody, ktera
prochazi matici sloupec po sloupci a postupné upravuje hodnoty, ¢imz prepisuje matici do
schodovitého tvaru. Reseni matice je poté ziskano pomoci zpétné substituce.

n
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Jelikoz je TeSenim matice pouze jakysi pomér mezi prvky, ktery mize byt vyjadien i
pomoci desetinnych ¢isel, je potieba tento vysledek upravit na celd ¢isla. K tomuto tcelu
je vyuzita vaha reseni, kterou myslena konstanta, jejimz vynasobenim feSeni dostaneme
vysledek v pozadovaném tvaru.

S takto ziskanym vysledkem je mozno déle pracovat za tcelem ziskéni celkové molarni
hmotnosti latky v dané chemické reakci. Pro kazdy prvek ve slouc¢eniné je potreba zjistit
molarni atomovou hmotnost, tu vynasobit poc¢tem prvku v latce a tyto hodnoty nésledné
secCist. Takto vypocitanou molarni hmotnost dale vynasobime s vysledkem feseni matice a
nasledujicich krokt, jez byly zminény vyse.

3.6 Zpracovani obrazu a rozpoznani znaku

Snimek s rovnici uré¢enou k vycisleni je pofizovan vné této aplikace pomoci systémové
aplikace fotoaparatu, nebo jinych aplikaci tfetich stran. Tento pristup je zvolen z toho
davodu, ze tyto aplikace mohou mit pokrocilejsi funkce zamérené na kvalitu porizenych
fotografii. Vybér fotografie z galerie je také vhodné vyftesit pomoci systémové aplikace.
Déle je potiebny néstroj na ofez ziskané fotografie, k tomu je pouzita vhodna knihovna'.

Samotnd problematika zpracovani obrazu a jeho dpravy za tcelem rozpoznani textu
je implementovana pomoci knihovnich funkci enginu Tesseract. Poté je zapotiebi provést
korekci rozpoznanych znaki, aby davaly dohromady platné, a tudiz vycislitelné rovnice. Pro
tento 1cel je vypracovan algoritmus, jenz prvotné prevede jednoduché neplatné kombinace

vvvvv

ocekavatelnych sloucenin.

1Zdroj: https://github.com/ArthurHub/Android-Image-Cropper

20



Kapitola 4

Mobilni aplikace ChemEval

Mobilni aplikace je slozena z nékolika modulil fesicich jednotlivé podproblémy spojené s
vycislovanim chemickych rovnic z obrazu. Rozdéleni systému do jednotlivych modult je
nastinéno v predchazejici kapitole a je tedy nésledujici - zpracovani obrazu a rozpoznani
textu, samotné vycisleni rovnice a grafické uzivatelské rozhrani. Implementace modulu je
postavena na modulu tess-two, ktery bude popsan dale v tomto textu'.

Vy¢islovani rovnice je provedeno vytesenim matice sestavené podle zastoupeni prvka v
jednotlivych latkach. Zakladem funkce pro vyteseni matice je funkce pro Gausovu elimi-
na¢ni metodu se zpétnou substituci.

4.1 Vy¢disleni rovnice

Modul urceny k vy¢islovani chemickych rovnic je nejdilezitéjsi komponentou aplikace a je
implementovany na zdkladé poznatkii zminénych v kapitole 2. Jak jiz bylo v této kapitole
nastinéno, pro zdarné vy¢cisleni chemické reakce je zapotiebi znat veskeré prvky v reakci
obsazené a jejich presné pocty, tedy provést rozbor reakce. Jako prvni je tedy zapotiebi
ziskat prvky na obou stranach rovnice. Toho je dosazeno zaprvé rozdélenim rovnice na levou
a pravou stranu a nasledné funkei getElements(), ktera je volana pro obé strany. Tato funkce
porovnava podretézce jednotlivych latek s mnozinou prvkua periodické soustavy a postupné
rozpoznané prvky zaznamenava. Je-li nalezen neplatny znak, ¢i posloupnost znaku (tedy
neexistujici zkratka prvku), je rovnice oznacena jako neplatnd, obdobné je postupovano i
v pripadé, vyskytuji-li se na obou stranach rovnice jiné prvky, nebo objevuje-li se néktery
prvek pouze na jedné strané rovnice.

Dalsim krokem je upravit reakci tak, aby neobsahovala molekuly zapsané ve tvaru
Al(OH)3, tedy odstranit zédvorky a spravné doplnit pocty, vysledek poté bude vypadat
takto AlO3Hs. Tato tprava je provadéna funkci removeBracket(), kterd prochazi reakci a
v pripadé, ze narazi na zavorku, precte ¢islo nasledujici po zavorce, zavorku smaze a cislo
zapise za kazdy jednotlivy prvek, jenz se vyskytoval v zavorce. Byl-li prvek zastoupen v této
skupiné vicekrat, je jeho pocet adekvatné vynéasoben.

7 takto upravené rovnice je jiz mozno zapocit sestaveni matice. Jednotlivé prvky re-
akce zapsané pomoci funkce getElements() do struktury ArrayList<> jsou ve funkci getMa-
triz() porovnavany postupné s kazdou reagujici latkou, obsahuje-li latka prvek, dany pocet

1 Zdroj:https://github.com /rmtheis /tess-two
2Zdroj: http://introcs.cs.princeton.edu/java/95linear /GaussianElimination.java.html
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molekul prvku je zapsan na nélezité misto matice (sloupec dle poradi zkoumané latky v rov-
nici, fadek podle poradi obsazeného prvku ve struktute obsahujici prvky reakce), nachazi-li
se latka na pravé strané chemické reakce je pocet pred zapsanim do matice vynasoben —1.

Jak jiz bylo uvedeno vyse, vypocet matic je proveden pomoci Gaussovy eliminac¢ni
metody kterou ovSem bylo nutné mirné poupravit, algoritmus Gaussovy elimina¢ni metody
je implementovan funkci gaussianElimination(). Pro m x n matici A a vektor b plati na-
sledujici pseudokéd. Algoritmus prochézi po sloupcich matici a naléza prvek ve sloupci s
nejvyssi hodnotou, poté je provedena zaména radku tak, aby byl tento nalezeny radek na
radku téhoz poradi, jako je prochézeny sloupec. Od nizsich fadkt matice je poté tento ra-
dek odecitan pomoci konstanty alpha za Ucelem ziskani schodovitého tvaru matice. Z niz
Ize jednoduchou zpétnou substituci ziskat feseni matice. Implementovany algoritmus se od
uvedeného v nékterych ¢astech lisi, napriklad v tom, ze dojde-li k detekci singuldrni matice,
jsou provedeny prohozeni sloupct za ucelem ziskat matici, jez ma Teseni.

Kobd 4.1: Pseudokdéd Gaussovy eliminaéni metody

for (i=0;i<m;i++){

//nalezeni prvku sloupce s~nejvyssi hodnotou
max=i;
for(j=i+1;j<n;j++){

if (A[jI[i]>A[max][i])

max=j;

}

//zamena radku za radek s~prvkem s~nejvyssi hodnotou sloupce
swapRows (i,max) ;

//matice je singularni
if (A[i][i]1==0)
error "Matrix is singular";

//odpocet radku od radku s~prvkem s~nejvyssi hodnotou
sloupce
for (j=i+1;j<m; j++){
alpha = A[j1[i] / A[il[il;

b[j] -= alpha * b[i];

for (k~= i; k~< n; k++) {
A[j]1[k] -= alpha * A[i][k];
}

}

}

Timto algoritmem jsme schopni ziskat schodovity tvar matice, z niz je posléze velmi
jednoduché vypocitat jednotlivé koeficienty pomoci zpétné substituce.

Koéd 4.2: Pseudokdd zpétné substituce

for(i=m;i>=0;i--){
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sum=0;

if (i<n){
for(j=i+1;j<m;j++){
sum+=A[i] [j]1*x[j];

}

x[il=(b[i]l-sum) /A[i][i];
}
else{

x[il=1;
}

}

Vysledné koeficienty latek zastoupenych v reakci ziskané pomoci funkce gaussianFElimi-
nation() jsou sice fesenim, ale ne tplnym. JelikoZ se pro vy¢isleni rovnic pouzivaji pouze
prirozena ¢isla, je tfeba ziskané vysledky upravit. Toho je docileno funkei get Values(), kterd
nejprve prevede vSechny desetinnd cisla na zlomky, ty jsou posléze vynasobeny nejnizsim
spoleénym nasobkem jmenovateli a vydéleny nejvyssim spolecnym délitelem takto ziska-
nych ¢isel. Vysledkem jsou tedy prirozend Cisla, kterd se ve funkci getReaction() doplni pied
jednotlivé latky reakce, vyjimkou jsou ¢isla 1 a 0, kdy 1 se pfed slouc¢eninu nedopliuje a
v pripadé 0 je sloucenina z reakce vymazana.

K ziskani nejvyssiho spoleéného délitele za pomoci Fukleidova algoritmu je vyuzita
funkce greatestCommonDivider()?.

Koéd 4.3: Ekleidtv algoritmus

while (b != 0)
int temp = b;
b =a % b;

a = temp;

}

return a;

Vypocet molarnich hmotnosti latek je implementovan ve funkei get Weights(), kterd
prijimé list prvka rovnice a matici ziskanou funkei getMatriz(). Funkce getWeights() je
znézornéna kdédem nize, kde v poli atomWeight jsou ulozeny molarni hmotnosti prvki,
sefazenych abecedné v poli elements, i-ty prvek elements ma tedy molarni hmotnost
atomW eight[i].

Koéd 4.4: Ziskani molarnich hmotnosti
int index;
for (int i = 0; i < matrix.length; i++) {
for (int j = 0; j < matrix[0].length; j++) {
//najdi i-ty prvek v~periodicke tabulce a ziskej protonove
cislo
proton = elementsTable.index0f (elementsArray.get(i));

37droj: https://cs.wikipedia.org/wiki/Eukleidiv_algoritmus
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//pricti k~dosud ziskane vaze j-te latky reakce vahu prvku
na i-te pozici v~poli prvku reakce ziskanou dle
protonoveho cisla a vynasobenou poctem atomu tohoto
prvku

weights[j] += Math.abs(atomWeight [proton] * matrix[il[j]);

3
}

Jelikoz takto ziskané molarni hmotnosti plati pro nevycislenou rovnici, je zapotiebi provést
editaci vynasobenim ziskanych hmotnosti koeficienty ziskanymi vy¢islenim rovnice. To je
provedeno ve funkci getSolved Weights().

4.2 Rozpoznani znakid a samoopravny modul

Rozpoznéavani znaki je provedeno za vyuziti forku knihovny Tesseract pro platformu An-
droid, modulu tess-two®. Ten obsahuje néastroje pro kompilaci knihoven Tesseract a Lepto-
nica k vyuziti na platformé Android a zprostiredkovavd API téchto knihoven ve formé Java
API. Tesseract ke kategorizaci znaku vyuziva natrénovand jazykova data, v této aplikaci je
vyuzita anglickd sada eng.traineddata, jelikoz neni potfeba rozpoznéavat diakritiku.

Jelikoz celkovd mnozina znaki, jez se mohou objevit, je velmi omezend, je vyuzito moz-
nosti zvolit znaky, z kterych Tesseract vybird nejlepsiho kandidata na pozici rozpoznava-
ného znaku pomoci fetézce whitelist, ktery obsahuje pravé znaky, jez se mohou vyskytnout
v rovnici.

Kéd 4.5: Volani rozpoznavani textu

TessBaseAPI baseApi = new TessBaseAPI();

baseApi.setDebug(true);

baseApi.init (DATA_PATH, lang);

baseApi.setImage (image) ;

String whitelist = "
ABCDEFGHIKLMNOPRSTUVWXYZabcdefghiklmnoprstuvwxyz0123456789

+O [1->";
baseApi.setVariable(TessBaseAPI.VAR_CHAR_WHITELIST, whitelist
)

recognizedText = baseApi.getUTF8Text ();

Text rozpoznany pomoci Tesseractu je posléze predan funkci editOCRedText(), ve které
je nejprve pomoci soustavy reguldrnich vyrazi upraven na tvar, se kterym dale pracuje
vycislovaci algoritmus. Je tedy provedena napiiklad zdména nékolika po sobé jdoucich '-
" a nésledného znaku ">" za znak "=". Dalsi zdmény jsou jednoduché neplatné kombi-
nace znaku plynouci ze Spatného rozpoznani znakua 'I,l,1". Kombinace "A1,AIA[,A]" jsou
zde nahrazeny "Al") obdobné jsou zaménény kombinace "F1,F[,F],TI,T[,T],T1" a naopak
vSechnypro vsSechny znaky po nichz nemuze nasledovat I, ale je takto rozpoznano, je "l"

vvvvvv

spatného rozpoznavani znaki "

4Zdroj:https://github.com/rmtheis /tess-two
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" a dalsi casté chybné rozpoznané znaky.

Kéd 4.6: Cést programu slouzici ke korekei chyb pii OCR
recognizedText=recognizedText
.replace(" ", "").replaceAll ("O","0")

.replaceAll ("[-=]1+["A-Z]x", "=")
.replace ("+5" ,"+8S")
.replace(":", "=")

.replaceAl1 ("AT|AL[A[CIA]","A1"™)
.replaceAl1 ("TI|T1|TLITI","T1")

.replaceAll ("C1]|CI", "C1l").replace("()","0")
.replaceAll("(["TACF])l“,"$1I")
.replaceAll ("F1", "FI");

4.3 Struktura aplikace a uzivatelské rozhrani

Aplikace je tvofena nékolika aktivitami. Kazd4 aktivita obsahuje vlastni kéd (.java) a popis
grafického uzivatelského rozhrani (.zml). Hlavni obrazovka MainActivity.java ma GUI po-
pséno pomoci activity _main.zml a dle uzivatelovy interakce vola dalsi aktivity s o¢ekavanim
vysledku pribéhu volané aktivity metodou startActivityForResult(intent, requestCode), kde
v intent je popis spousténé aktivity a requestCode je ocekavany kéd, ktery je hlavni aktivité
predan spolu s navratovym kédem a vysledky spusténi volané aktivity po jejim ukonceni.
Volajici aktivita na zdkladé tohoto kédu je schopna urcit, kterda ji voland aktivita byla
ukoncena a prichazi od ni data. Dulezitym prvkem aplikace je také AndroidMani fest.xml,
v némz jsou deklarovany verze systému s kterymi je aplikace kompatibilni, dale aktivita
spousténd pri spusténi aplikace a predevsim pozadavky zisku prav k funkcim systému, jako
jsou napriklad pristup k fotoapardtu, umoznéni ¢teni/zépisu na tlozisté a podobné.

Souhrn aktivit, dialogti a jejich GUI

e Domovska obrazovka je toviena aktivitou MainActivity.java , z niz jsou volany
dalsi aktivity a dialogy, GUI je popsano activity main.zml. Obsahuje textové pole,
TextView, v némz je vyplnéna vycislena rovnice, naformatovand pomoci HTML
znacek, stejné tak dalsi textové pole s vyctem molarnich hmotnosti. Dale zde jsou
samoziejmé umistény ovladaci prvky pro vybér zpusobu zadani reakce.

€5 Chemical reaction balancer

H,S0, +2NaOH — Na,S0, +2H,0

Molar weights:
M(stoA) 98.071

M(aNaoH): 79992

M(Na,S0,) 14203300000000002

Mah,0 3603

Obrazek 4.1: Domovska obrazovka s vy¢islenou rovnici
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e Orez snimku, CroplmageActivity.java je aktivitou, jez je volana po ziskani snimku
urc¢eného k rozpoznani rovnice. Uzivatel v GUI vybere na snimku oblast, kterou za-
ujimé rovnice, toto je implementovano pomoci nastroje Cropper, ktery umozinuje
vykresleni upravitelného ofezového pole nad nastavenym snimkem. Po nastaveni této
oblasti a potvrzeni je volana metoda getCroppedImage(), vracejici bitmapu oznacenou
orezovym oknem. Rozhrani obsahuje také prvky pro pripadnou rotaci snimku.

Please select the reaction from photo

SOs+NaOH—Na,SO4+H,0

9 ¢ CANCEL 0K

Obrazek 4.2: Obrazovka umoznujici ofez snimku

e Klavesnicovy vstup - aktivita TextInputActivity.joava uréend k zadéni rovnice po-
moci klavesnice. GUI (text_input_activity.zml) obsahuje pouze napovédu, tykajici se
predpokladaného forméatu rovnice, pole pro zadani rovnice a tlacitka pro potvrzeni
nebo navrat na domovskou obrazovku.

e Vyfoceni snimku -je implementovano, pomoci spusténi jiz nainstalované aplikace
poskytujici uzivateli fotoaparat. V pripadé vétstho poctu takovychto aplikaci je uzi-
vateli umoznéno vybrat preferovanou aplikaci. Pro vyfoceni snimku je samozrejmosti
povoleny pristup k fotoaparatu a zapisu na lozisté telefonu.

e Potvrzeni reakce je feseno pomoci pohledu, View, confirmReactionDialogView
s vlastnim grafickym rozhranim activity text confirm.xml, které obsahuji, podobné
jako aktivita pro primé zadani rovnice z klavesnice, pouze tlac¢itka pro potvrzeni ¢i
zruseni reakce a pole pro zadani rovnice, které je v tomto pripadé predvyplnéno znaky
rozpoznanymi ze zadaného snimku.

Please confirm scanned reaction

H2S04+NaOH=Na2S04+H20

CANCEL 0K

Obrazek 4.3: Dialog slouzici k potvrzeni rozpoznané rovnice

4.4 Testovani a experimenty

Testovani je nedilnou soucésti vyvoje softwaru, proto ani v této nemuze chybét. Vzhledem
k navrhu a implementaci grafického uzivatelského rozhrani pfimo na zdkladé konzultaci
s uzivateli a pozdéjsimi testery nas ovsem nebude prilis zajimat rychlost sziti se s aplikaci,
ale spise porovnani rychlosti aplikace vici klasické "rucni” metodé a validnost vystupu
aplikace.

Vzhledem k vcelku specifickému okruhu potencidlnich uzivateli, byli jako testovaci uzi-
vatelé vybréani lidé, kteri jiz maji zkusenosti s vycislovanim rovnic a tudiz je u nich nejlépe
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demonstrovatelné, nakolik je vysledna aplikace uzitecnd v béznych pripadech uziti. Byli
tedy osloveni 4 testovaci uzivatelé, jimz byly poskytnuty podklady, jenz jsou vlozeny k to-
muto dokumentu jako v priloha v ¢asti Testovaci data. Tato data lze rozdélit do dvou ¢éasti
a to na tkoly 1 az 10, které se vénuji nejen vycislovani rovnic, ale také naslednému vypoc-
teni hmotnosti jedné z reagujicich latek na zakladé hmotnosti jiné latky. Pro tyto tukoly
byly zvoleny vétsinou jednodussi tipy rovnic, které lze vycislit i z hlavy, ilohy 2 az 4 nebylo
dokonce ani nutné vyé&islovat. Naopak piiklady 1 a 10 byly slozit&jsi. Ulohy 11 az 15 pak
byly podobného razu, ale nebylo nutné pocitat hmotnosti latek, tudiz v pripadé ru¢niho po-
¢itani odpadla nutnost hledani molarnich atomovych hmotnosti v periodické tabulce prvki.
Ovsem vzhledem k vyssi nadrocnosti se jiz testovani tcastnili pouze uzivatelé sbéhlejsi ve
vycislovani rovnic. Kromé samotného porovnani ¢asti, lze tyto testy brat také jako validaci

vystupt aplikace, kdy tyto byly porovnavany s vypocitanymi vysledky.

Ukol A B C D
ru¢né | aplikace | ruéné | aplikace | rucné ‘ aplikace | ru¢né | aplikace
1 4:23 1:13 5:41 01:32 9:20 8:42
2 0:58 0:56 1:08 01:12 1:18 1:18
3 0:42 00:50 1:07 01:03 1:13 1:49
4 0:54 00:44 1:11 00:53 1:22 1:31
5 1:42 00:53 1:49 01:05 1:49 2:04
6 0:49 01:29 1:04 00:51 1:36 2:18
7 0:57 00:58 1:31 00:55 1:25 1:59
8 1:17 01:06 1:34 00:59 2:04 2:29
9 1:19 01:08 1:50 01:03 2:53 2:27
10 3:29 01:08 4:32 01:13 9:16 10:48
11 3:50 0:32 5:08 0:34
12 3:37 0:32 5:06 0:41
13 3:36 0:28 3:54 0:33
14 0:43 0:34 1:30 0:29
15 3:37 0:46 4:18 2:30
16 3:49 0:33 4:26 0:29

Tabulka 4.1: Vysledky méreni
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Obréazek 4.4: Dosazené ¢asy u jiz vycislenych rovnic v tloze s vypoctem hmotnosti

Jak lze vidét z grafu uvedeného na obrazku 4.4, u jiz vycislenych reakci je rychlost srov-
natelnd a rozdil tvori predevsim doba hledani molarnich atomovych hmotnosti v periodické
tabulce prvki. V téchto pripadech tedy lze predpokladat, ze uzivatel aplikaci potfebovat
nebude.
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Obrazek 4.5: Dosazené Casy u jednodussich rovnic v tloze s vypoctem hmotnosti

Na vyse uvedeném grafu stdle nelze sledovat vyrazné zrychleni procesu vycisleni a vy-
poc¢tu hmotnosti na zakladé pouziti aplikace, predevsim z divodu triviality rovnic.
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Obrazek 4.6: Dosazené casy u slozitéjsich rovnic v tloze s vypoctem hmotnosti

Na grafu vyobrazujicim slozitéjsi rovnice se zadanim obsahujici vypocet hmotnosti jiz
lze vidét velky rozdil mezi dobou vypoctu rucné a pomoci aplikace, totéz lze fici o casech
dosazenych u slozitych rovnic (obrézek 4.7), kdy ¢as potfebny k vypoctu pomoci aplikace
je témeér konstantni a daleko nizsi nez u ru¢ni metody.
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Obrazek 4.7: Dosazené Casy u slozitéjsich rovnic

Z vysledku méreni lze vycist predpokladané, a to, ze aplikace nemusi byt zcela vzdy
potiebnd k rychlému vycisleni rovnice a vypracovani navazujicich tloh, predevsim je-li
rovnice velmi trividlni, nebo v nékterych ptripadech dokonce neni potfebné rovnici vy¢islit.
V téchto pripadech se ovsem hodi funkce aplikace, kterd poskytuje molarni hmotnosti latek,
uzivatel je tedy nemusi hledat v tabulce periodickych prvki, ve které mize byt pro nékoho
slozitéjsi se orientovat.

Naopak vyraznou usporu ¢asu je mozné sledovat u slozitéjsich tdloh, kdy aplikace do-
sahovala az 10krdt nizsich casti v ptripadé zru¢néjsich poctart, u uzivateli, kteri vycisluji
pomaleji, je o¢ekavana tspora cCasu jesté vyssi. Samotné vycisleni rovnice je velmi rychlé
a pohybuje se kolem ptl minuty, u prikladt 1-10 je vyssi ¢as zplisoben nutnosti dopocitat
vysledné hmotnosti. Vyrazné odchylky jsou potom zpiisobeny chybnym rozpoznanim textu
a nutnosti slozitéjsi ipravy rozpoznané rovnice.
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Namérené hodnoty mohou byt trochu zkreslené vzhledem k zapojeni testovacich uziva-
tell ve vyvoji a tudiz dobré znalosti aplikace. Predpoklada se ovSem, Ze potencialni uzivatelé
by podobnych hodnot méli dosahovat i po minimalnim poc¢tu pouziti aplikace.
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Kapitola 5
Zaver

Cilem prace bylo navrhnout a implementovat mobilni aplikaci pro vy¢isleni chemickych rov-
nic pofizenych fotoaparatem telefonu ¢ zadanych textovym vstupem. Reseni bylo rozdéleno
na 2 podcile a to ziskani textového tvaru rovnice z obrazovych dat a dale vy¢cisleni takto zis-
kané rovnice. Bylo potrebné nastudovat teorii tykajici se této problematiky, dale navrhnout
TeSeni, to posléze realizovat a testovat spravnost reseni. Dalsim tkolem bylo zjisténi vhod-
nosti navrzeného uzivatelského rozhrani a vyhodnoceni vysledkii. Realizace ziskani textu ze
vstupnich obrazovych dat byla provedena pomoci open-source knihovny Tesseract, uréené
k optickému rozpoznavani znakt ze snimku, a nasledné korektury rozpoznanych znaki.

Druhy podcil,tedy samotného vyc¢isleni chemickych rovnic je feseno pomoci nékolika
algoritmili, mezi nimiz nechybi algoritmus Gaussovy eliminacni metody pro ziskani feseni
matice sestavené ze soustavy rovnic ¢i Fuklidiv algoritmus, urceny k ziskani nejvyssiho
spolecného délitele dvojice ¢isel. Oba diléi podcile jsou spojeny ve formé aplikace pro mo-
bilni platformu Android, pro kterou bylo navrzeno jednoduché, avsak ptrehledné grafické
uzivatelské rozhrani.

Na zacatku vytycené cile tykajici se funkcionality aplikace se podarilo implementovat,
vcetné vyfoceni snimku ¢i vybéru fotografie z galerie, rozpoznani tisténé rovnice a umoznéni
zadani rovnice pomoci kldvesnice a samoziejmé vycisleni aplikace. Aplikace oproti prvot-
nimu zaméru obsahuje také vypocet a zobrazeni molarnich hmotnosti reagujicich latek, coz
miize byt ve vétsiné pripadt uziti aplikace pro uzivatele velice vyhodné, jelikoz tim usetii
spoustu casu.

V priibéhu testovani byla potvrzena spravnost algoritmu pouzitého k vycislovani rovnic,
avsak rozpoznavani textu z fotografie je zavislé na mnoha faktorech ovliviujicich kvalitu
snimku, jako je osvétleni, rozliSeni fotoaparatu ¢i rozostreni vzniklé Spatnym vyfocenim a
nemusi tedy dojit ke spravnému rozpoznani. Tomuto se ¢astecné da predejit modulem urce-
nym ke korekci ziskaného textu a néslednym predlozenim uzivateli pro potvrzeni spravnosti
rovnice urcené k vycisleni. Aplikace bohuzel neni prilis spolehliva v rozpoznavani rukou psa-
ného textu, je zde tedy moznost dalsiho vyvoje, tak aby naplno pokryla i tyto vstupy. Déale
by mohla byt pro nékteré uzivatele prinosna volba zpusobu ukladani fotografii porizenych
primo v aplikaci, které je feseno premazanim starého snimku pii vyfotografovini nového.
V dialogu potvrzeni reakce ziskané z fotografie by také mohl byt zobrazen vytez reakce
vytvoreny uzivatelem v predchozim kroku. Nékteré z navrzenych tuprav vSsak nemusi mit
zadany prinos pro uzivatele a naopak mohou zpiisobovat priliSnou robustnost aplikace, ktera
byla vyvijena s dirazem na jednoduchost a srozumitelnost.
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Priloha A

Testovaci data

1. Pri reakci jodu s kyselinou dusi¢nou vznika kyselina jodi¢nd, oxid dusnaty a voda.
Ib+HNOs — HIO3+ NO + H5O

Kolik gramt kyseliny dusi¢né potfebujeme, aby vzniklo 6 gramt kyseliny jodi¢né?
(Molarni hmotnosti: M (HNO3 ) = 63 g/mol, M (HIO3) =175,9 g/mol)

2. Vypoctéte hmotnost oxidu sifi¢itého, ktera vznikl spilenim 8g siry.

S+ 02 = SO,

3. Reakci Zeleza s kyselinou sirovou vzniké vodik a siran zeleznaty. Vypoctéte hmotnost
zeleza, kterou potrebujeme k pripravé 20g vodiku.

Fe+ HySO4 — Hoy + FeSOy

4. Vypoctéte hmotnost uhlicitanu vapenatého, kterou potfebujeme k vyrobé 112kg pa-
leného vapna ( oxidu véapenatého).

CaCO3 — CaO 4 CO2

5. Vypoctéte hmotnost hlintku a hmotnost kysliku potifebnou k piipravé 51g oxidu hli-
nitého.
Al + Oy — Al50O3

6. Vypoctéte hmotnost vapniku potfebného k oxidaci na 112g oxidu vapenatého.

Ca+ Oy — CaO

7. Vypoctéte hmotnost oxidu fosforecného, ktery vznikl spalenim 31g fosforu.
P+ 0Oy — P05
8. Vypoctéte hmotnost bromu, ktery se vylouci z 206g bromidu sodného s prebytkem

chlorové vody.
NaBr + Cly — Bry + NaCl
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9. Vypoctéte hmotnost chloridu hlinitého, ktery vznikl reakei 105g chloru s praskovym
hlinikem.
Al + Cly — AlCl3

10. Vypoctéte hmotnost kyseliny fosforecné, kterd vznikla reakci 15g kyseliny sirové s
fosforem.

H2504+ P — H3PO4+ SO2 + H20
11. Vy¢cislete nasledujici chemické rovnice.

Al + NaOH + H20 — Na[Al(OH)4] + H2

Ba(NO3)2 + Al2(SO4)3 — BaSO4 + Al(NO3)3

CaO + NH4ACl — CaCl2 4+ H20 + NH3

KCl+ AgNO3 — AgCl+ KNO3

H2504+4+ NaOH — Na2504 + H20

C3H8 + 02 — CO2+ H20
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Priloha B

Obsah CD

Tato technickd zpréva ve zdrojovych souborech XTEXa formatu .pdf ve slozce /TZ

Plakét ve slozce /Poster

Video ve slozce /Video

Instala¢ni .apk soubor aplikace ve slozce /apk

Zdrojové kédy ve slozce /ChemEval

e soubor s informacemi o projektu /README.txt
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Priloha C

Plakat

CHEMEWVAL

(-~ L]
25 Chemical reaction bal

E a4 jodicna, oxid dusnat
31, + T0HNO, — 6HIOz HNO+HO

IMolar weights:

M(31,): 761.424

M(10HNO,): 630.1099999999999 i

M(6HI0,): 1055.454
M(10NO): 300.05

M(2H,0): 36.03

ALL YOuU
NEED FOR

BALANCING
CHEMICAL

EQUATIONS

38



	Úvod
	Teorie
	Chemické rovnice
	Důvody vyčíslování chemických rovnic
	Způsoby vyčíslování chemických rovnic
	Výpočet hmotností
	Speciální způsoby zápisu reagujících látek

	Vývoj pro OS Android
	Struktura aplikací
	Vývojové prostředky

	OCR
	Předzpracování obrazu
	Rozpoznávání znaků
	Tesseract

	Existující podobná řešení

	Systém vyčíslující chemické rovnice z obrazu
	Rozbor a analýza
	Návrh systému
	Popis případů užití
	Návrh grafického rozhraní
	Návrh vyčíslení rovnice rovnice
	Zpracování obrazu a rozpoznání znaků

	Mobilní aplikace ChemEval
	Vyčíslení rovnice
	Rozpoznání znaků a samoopravný modul
	Struktura aplikace a uživatelské rozhraní
	Testování a experimenty

	Závěr
	Literatura
	Přílohy
	Seznam příloh

	Testovací data
	Obsah CD
	Plakát

