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1. Uvod

1.1 Co vilastné je ACD/ChemSketch

ACD/ChemSketch je balik program, jehoz jadro tvofi editor chemickych struktur firmy Advanced
Chemistry Development, Inc. vytvofeny tak, aby byl pouzitelny samostatné anebo integrovan do
jinych aplikaci. ChemSketch se pouziva ke grafickému znazorfiovani chemickych struktur, reakci
a schemat. Také muze byt vyuzit k tvorbé chemicky orientovanych zprav a presentaci.

ACD/ChemSketch je vybaven nasledujicicmi funkcemi:

Structure Mode (Strukturni mod) pro kresledni chemickych struktur a vypocet viastnosti
znazornénych molekul.

Draw Mode (Kresleni) pro editaci textu a grafiky.

Molecular Properties (Molekulové vlastnosti) pro vypocet a predpovéd:

LR R S SRR . SR SR 3

Molekulové hmotnosti (formula weight);

procentového zastoupeni prvkl (percentage composition);
molarni refraktivity (molar refractivity);

molarniho objemu (molar volume);

parachoru;

indexu lomu (index of refraction);

povrchového napéti (surface tension);

hustoty (density);

dielektrické konstanty (dielectric constant);

polarizability;

monoisotopické, nominalni a primérné molekulové hmotnosti.

ACD/ChemSketch mlze byt pouzivan jako takovy (stand alone) jako editor chemickych struktur
anebo jako graficky editor &i slouzit jako vstupni portal pro jiné programy ACD jako napfiklad
program pro predikci NMR spekter (NMR Predictor engines).

1.2 Dalsi moduly

Existuji dal§i moduly ACD software, které jsou pfistupné pfes ChemSketch interface, pomoci
tlaCitek na listé nastroju. Tyto polozky, jejichz pocet roste s kazdou verzi ¢i upgrade, jsou k

dispozici jako dodateéné moduly a mohou byt povaZzovany za oddélené programové celky.
Pokud se o né zajimate kontaktujte ACD, nebo svého regionalniho dealrera (SciTech sro)
prostifednictvim Webu &i e-mailu.

o ChemBasic — je specialnim programovacim jazykem, ktery umoznuje upravy ACD
software (muze byt downloadovan z http://www.acdlabs.com). Viz téz kap. 13,
“Goodies”, kde jsou uvedeny priklady programovani v ChemBasic pro ChemSketch.

o ACD/I-Lab — je Internetovou sluzbou, ktera umozruje pfimé vyuziti chemickych databasi

a predpoveédi vlastnosti molekul (latek) bez toho aby mél uzivatel pfisluSsné programy

instalovany na svém pocitaci. V pfipadé zajmu si Ize otevfit ucet Interactive Lab pfimo na

ACD/ChemSketch UzZivatelska pfirucka
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http://www.acdlabs.com/ilab. Stava se, ze ACD umozni ur€itou periodu vyuziti téchto
sluzeb z marketingovych diivodd zdarma, nebo umozni demo-nahled jako hostovani
(guest). ChemSketch 4.0 a vy$Si mohou vstupovat do I-Lab automaticky, pokud PC na
kterém je instalovan je pfipojen k Internetu. Viz kap. 4 pro podrobné;jsi vysvétleni.

ACD/Tautomers — provéri nakreslenou strukturu a generuje nejpravdépodobné;si
tautomerni formy organickych structur (je obsazen jak v freewarové | v komercni versi
ChemSketch). Viz. kap. 12.2 pro dalSi detaily.

ACD/Dictionary — je program k vyhledavani molekularni struktury béznych biologicky
aktivnich latek podle jejich nazvi. ACD/Dictionary obsahuje vice nez 85 tisic
systematickych a dalSich pojmenovani nejbéznéjsich chemicky a biologicky dulezitych
latek. Data pokryvaji vice nez 200 terapeutickych skupin a inhibitord vice nez 500 riznych
enzymu (database je k dispozici pouze v komeréni versi). Viz. kap. 12.3 pro dalSi
informace.

Novinka! ACD/Name Freeware — generuje nazev podle doporuceni IUPAC v ramci
nazvoslovnych pravidel pro organickou, biochemickou a anorganickou nomenklaturu.
Tento nastroj je distribuovan jako add-on k ChemSketch, zdarma. Viz. kap. 12.4.

Nasledujici funkce, representované “tlacitky na listé nastroju” musi byt k programu
ACD/ChemSketch dokoupeny extra:

ACD/Boiling Point and Vaporization — vypocte prfesnou teplotu varu pfi tlaku mezi 0,001
mm Hg a 10 atm, ve vétSiné pfipadl s pfesnosti vétsi nez +10 °C, pfimo pro latku, jejiz
struktura je nakreslena v okné ChemSketch. Tato funkce je popsana ve zvlastnim
manualu ACD/Boiling Point & Vapor Pressure Calculator User’s Guide.

ACD/Sigma — zobrazi Hammettovsky Ci pfibuzny parametr pro riizné substituenty
slougeniny nakreslené v okné ChemSketch. Tato funkce je popsana ve zvlastnim
manualu ACD/Sigma User’s Guide.

ACD/Name to Structure — generuje molekulovou strukturu pro téméF libovolnou latku z
nazvu napsaného do funkéniho okna programu. ACD/Name to Structure zvladne vétSinu
organickych latek a mnoho latek pfirodnich, v¢. jejich derivatl, podle IUPAC v ramci
nazvoslovnych pravidel pro organickou, biochemickou a anorganickou nomenklaturu. Tato
funkce je popsana ve zvladtnim manuélu ACD/Name to Structure User’s Guide.

1.3 Co je nového ve verzi 5.0

Pokud jste novymi uzivateli programi ACD, doporucujeme abyste se seznamili s pFiklady
popsanymi v nasledujicich kapitolach. Na duhou stranu pfedpokladame, ze pokud jste zakoupili
(Ci chcete zakoupit) toto software jako upgrade, jste jiz se zakladnimi funkcemi seznameni a tato
sekce mUze slouzit jako vyCet nejnovéjSich funkci a rysu programu.

1.3.1 Obecné funkce programi ACD/Labs

VSechny soucasti a programy z ACD software jsou funkéni jako 32-bitové aplikatce na PC
s operacnimi systémy Windows 95/98/NT/ME/2000, s vyjimkou produktl ACD/I-Lab for
Intranets, Batch for the SGI a Batch for Sun Solaris.

VSechny programy ACD software bé&zici na PC jsou ovladany ACD/Host, coZz umozZfiuje
nastaveni funkci a parametr(l loading, timeout a auto-reload.

VSechny PC verse ACD software (s vyjimkou PhysChem Batch, LC Simulator a GC
Simulator) zahrnuji nové funkce, které automaticky deteguji pfednastavené (default)
asociatiace souborl podle extensi, které jsou specifické pro ACD software (e.g. .sk2, .esp,
Jud). Od verze 5.0, vétdina ACD oken obsahuje nabidku File Associations... (File menu).
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VSechny verse PC program( ACD maji novou nabidku v Help menu: Bug Report /
Feature Request. Pokud pouZivate program na PC pfipojeném k Internetu, tato funkce
spoji vas pocita¢ s URL ACD web pro hlaSeni chyb a problému (bug reports) a pozadavky
na nové funkce programu (new feature requests).

Nova funkce vSech input/output dialogll ve vSech oknech verzi 5.0 umozriuje zménu
velikosti standardnich dialogovych oken Select File (pravy spodni roh dialogového okna).
Navic, manipulace se soubory a slozkami (file / folder), jako zakladani novych slozZek,
Cidténi plochy desktop, zobrazeni podrobnosti o souboru jsou dosazitelné pfimo z
dialogového okna.

V3echny programy ACD pro PC mohou byt updatovany via Internet, za pouziti Online
Update facility. Viz kap. 1.9.3 dale.

1.3.2 Funkce specifické pro ChemSketch

Nyni Ize zapisovat soubory ChemSketch ve formatu PDF, vhodném pro spolupraci s
programem Adobe Acrobat Reader a pod.

Muzete exportovat struktury ve formatu Chemical Markup Language (CML).

Konvertovat fetézce SMILES (strings) na struktury a konvertovat struktury na retézce
SMILES. (Stereochemické deskriptory jsou zatim vylouceny.)

Mohou byt vypoc¢teny molekulové hmoty a to nejen primérné ale i pro nejobvyklejsi isotop.

oblibené Casopisy.

Pfibyly nové Sablony (templates), fada jich byla vylepSena.

Novy modul — ACD/Name Freeware — je k dispozici na nastrojové listé, viz kap. 12.4.
3D rotac¢ni konvence je nyni stejna jako ta, kterou pouziva ACD/3D Viewer.

1.4 Co bylo nového ve verzi 4.5

Znaménko plus pro chemické reakce + a reakéni Sipky | "% maji tlagitka pfistupna

pfimo v madu kresleni struktur (Structure mode). Nemusite pfepinat do médu kresleni
obrazku (Draw) abyste je nakreslili.

Nova tabulka Reaction v dialogu Preferences (Options menu) dovoluje vybér mezi
moznostmi, poskytnutymi znaménky pro chemické reakce a Sipky.

Grafické objekty (vytvorené v kreslicim modu (Draw)) mohou byt vybrany a posunovany | v
modu kresleni struktur. To umoznuje vytvareni komplexnich grafickych projektd. Tuto
funkci pouzijeme tak, Zze vybereme volbu Select Graphics v tabulce Structure v dialogy
Preferences v menu Options.

Ovladani stereo-konfiguraci je mozné | pfi pouziti funkci Clean a Flip. Vyberte Options
menu zvolte Preferences a pak provedte volbu ve spodni ¢asti tabulky Structure.

Byly implementovany dalSi strukturni formaty soubor(i pro import: soubory ChemDraw
CDX (*.cdx) a REACCS RXN (*.rxn). RXN format je téZ podporovan pfi exportu.

Jako volitelné funkce, které je mozno dokoupit byly naprogramovany do okna ChemSketch
— ACD/Name to Structure (viz kap. 1.2).

ACD/I-Lab add-on umozriuje pfistup k predikénim modulim ACD via Internet. Viz
http://www.acdlabs.coml/ilab. I-Lab can mlze byt dosazen automaticky pokud je PC
pfipojeno k Internetu. Viz kap. 4.
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1.5 Tento privodce

K tomu, abychom zacali pouzivat ACD/ChemSketch s vyuzitim vSech jeho moznosti nemusite
Cist zadny navod. Program je jednoduse ovladatelny a intuitivni. Také z tohoto divodu
neposkytuje tento navod vyCerpavajici popis vSech moznosti ale ponecha na vasem
experimentovani jak jej vyuzijete. Poté, co se seznamite s fadou cvi¢eni poznate, Ze pouzivat
ACD/ChemSketch je snadné a ze nebudete potfebovat dal§i pomoc v jeho plném vyuziti.

Skoro vSechny kapitoly tohoto navodu si mlzete prehrat jako ,video” v animované podobé pod

LotusCam®, jeZ Ize ziskat na Web stranach ACD. (Filmy jsou obvykle obsaZeny | na instalacnim
ademo CD.)

= Tento navod je dodavan v elektronické podobé, Citelné s béZnym textovym editorem.
Pokud byste snadno nenalezli to, co hledate, pouzijte funkci Najit/Search z editoru, ktery
pouzivate.

= Typické obrazky znazornujici okna a funkce z obrazovky pocitace jsou ¢asto zmenseny.
Zakladnim zobrazenim pfiruc¢ky je okno editoru roztaZzené na celou obrazovku. Kliknéte na
knoflik minimalizovat L& (pravy horni roh okna) a ziskate obrazek mensi, kliknéte na
knoflik maximalizovat [Bl a obraz se roztahne na celou obrazovku.

= Snahou vydavatele je pouzivat zobrazeni funkci z co nejposlednéjsi verze programu. Je
vSak pfirozené, ze vzhledem k prudkému vyvoji, muzete najit urcité rozdily.

= Tento navod predpoklada, ze dovedete zachazet s mysi a soubory v ramci Microsoft
Windows.

Jakmile se seznamite s timto ndvodem, pamatujte, Ze bychom radi
méli vas nazor na néj. Zajima nas jak vylepsit dokumentaci k tomuto
produktu. Budeme radi, kdyz vyplnite maly dotaznik. R4dné odpovédi
budou slosovany v soutéZi o ACD/ChemFolder (&i ekvivalentni slevu
. na ACD software). PouZijte prosime MS Word 6.0 ¢i pozdéjsi k

Vyhrajte!!! vypInéni ,survey.doc” nebo Adobe Acrobat Reader k otevieni
Vas nazor je -survey.pdf’ navasem instalatnim CD, nebo navstivte stranu

pro nas ,Feedback” na Web site:
os wes s http://www.acdlabs.com/feedback/quides.html. Vitéz bude

dulezity. oznamen koncem kazdého kalendafniho roku.

Pfipominky k ceskému prekladu piste na scitech@scitech.cz .

1.6 Uzitecné definice

V tomto navodu budeme pouZzivat nasledujici terminy pro popis uréitych akci:

= Ukazat (Point) znamena umistit kursor (ukazovatel) mysSi na urcity objekt.

= Kliknout (Click) znamena umistit kursor mysi na objekt a zmacknout levé tlacitko mysSi
prstem, aniz mySi pohneme.

= Pravy klik (Right-click) znamena umistit kursor mysi na objekt a zmacknout praveé tlacitko
my$i prstem, aniZz my&i pohneme.

= Dvojity klik (Double-click) umistit kursor mysSi na objekt a zmacknout levé tlacitko mysi
dvakrat za sebou prstem, aniz mysi pohneme.

= Pretahnout (Drag) znamena umistit kursor mysi na objekt a zmacknout levé tlacitko mysSi
prstem, a drzet je zmacknuté zatimco pohybujeme mysi (kursorem).
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Pozn. Ve Windows je pfedvolena myS ,pro pravaky®, tj. jak je vySe popsano. Abychom zménili
logické strany navstivime Windows Control Panel, zvolime Mouse a provedeme
zménu, kterou chceme. (VEetné zmeény rychlosti nutné pro platné dvoijité kliknuti.)

1.7 Demo verze

Pfi prvém pouziti demo verze programu bude zobrazeno upozornéni, Ze jde o ACD
Demonstration software. Obcas se takovém upozornéni muze objevit | béhem pouzivani.

Demo verze ACD/Labs programu maiji néktera funkéni omezeni jako napf. v pfipadé funkci
Save, Copy, Cut, Paste a Print features. PFi pokusu pouzit takovou funkci v demo verzi bude
zobrazeno upozornéni, Ze operace neni povolena.

Pokud potfebujete védét vice o0 omezenich ve vasi verzi programu, budte tak laskavi a
kontaktujte nas. VétSinu funkci vSak ke své spokojenosti budete schopni plné pouzivat.

1.8 Freeware verze

Od dubna 1999, umoznila firma Advanced Chemistry Development pouziti freewarové verze
ChemSketch, prostfednictvim “Free Stuff’ linku na svém Web site.

Pozn. ACD/ChemSketch freeware musi byt nainstalovan do svého oddéleného
podadresare. Tento podadresar muze obsahovat podobné freewarové programy ACD
jako ACD/SpecViewer, ACD/CNMR Viewer, ACD/HNMR Viewer, atd. le¢ nesmi
obsahovat zadnou ¢ast radné zakoupené verze ACD software.

ACD/ChemSketch Freeware verze 5.0 obsahuje nékolik vylepSeni od verze minulé. Obsahuje
vétSinu funkci ,ostré” verze 5.0. Nasledujici tabulka srovnava freewarovou a komeréni verzi
ChemSketch 5.0:

Program Freeware Plna verze
ACD/Tautomers o N
ACD/Name Freeware N N
ACD/3D Viewer o N
ACD/I-Lab add-on \/ (nutno instalovat1) \/
Instructions for Authors ~ (nutno instalovat) N
Export to Adobe PDF neni \j
ACD/Dictionary neni N
Technical Support neni \j

Pozn. PfeztoZze ACD/ChemSketch freeware nema k dispozici technickou podporu firmy,
doporucujeme vam stejné navstivit ChemSketch newsgroup na adrese uvedené v
dalSi kapitole a dotazat se tam na vSe co by vas trapilo ¢i sdilet vlastni tipy.

! Uvédomujeme si, Ze by zfejmé bylo vyhodné&jSi pro nékteré uzivatele umoznit download vSech souc&asti
v jednom baliku le¢ mnoho jinych by to nepotésilo. K dispozici je tudiz ,po kouskach®.
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1.9 Pro dalsi informace...

1.9.1 Web Site — webova adresa

Seznamte se s sou¢asnou nabidkou software a sluzeb ACD na webové strané
http://www.acdlabs.com (Evropa: http://www.acdlabs.co.uk)

Webova strana ACD je navstévovana desitkami tisic spojeni za den. Je zde zfejmé divod pto
takovou frekvenci: webové stranky ACD nabizeji mnoho. Od jara roku 2001, tyto stranky nabizeji
zdarma plIné verze ChemSketch, ISIS 3D Add-in, ChemDraw extensions a zcela zdarma 2-
tydenni demo kli¢ k “Interactive Lab” kde m{ize kazdy zajemce zkusit vypocitat potfebna data za
pouziti Java apletd bez nutnosti nakupu software. Dale jsou zde projekce pro Lotus Cam, které
ukazuji pouziti vétsiny softwarovych aplikaci ACD (zvl. ChemSketch).

Informace na webovych stranach ACD jsou stale doplfiovany a upfesnovany. Mazete zde zjistit i
kde Ize pracovniky ACD potkat (konference, seminare, vystavy). Muzete zabrousit | do
Frequently Asked Questions anebo zde nechat dotaz &i si “popovidat” v ACD newsgroup.

Pokud si pfejete byt informovani o nejnovéjsich udalostech v oblasti chemického software ACD,
nezapomente se zapsat na:
http://www.acdlabs.com/feedback/mailing.html
Pokud se chcete zuc€astnit ChemSketch newsgroup, pak na strané:
news://news.acdlabs.com/acd.public.chemsketch

1.9.2 Jak kontaktovat ACD

Muzete pouzit webové strany, telefon, fax anebo béznou postu, nicméné nejobvyklejsi je to
pomoci elektronické posty. Dotazy na ceny, nakup, dostupnost verzi a dotazy obecné adresujte
na

info@acdlabs.com.

Technické a védecké dotazy adresujte na
support@acdlabs.com.

Pokud budete mit konkrétni dotaz, nezapomente nam vzdy sdélit jméno toho, kdo program koupil
a registroval, €islo verze a datum zhotoveni (release date) a nazev konkrétniho produktu o ktery

jde. (Vétsinu téchto informaci najdete ve vlastnim programu pod moznosti Help/About.) Pokud to
vite, je podstatné i uvedeni prodejce programu.

1.9.3 Online Updates—Novinka verze 5.0!

Verze 5.0 vSech PC-based ACD programu obsahuje moznost ziskani software updates pres
internet (online). K tomu budete muset znat registraéni Cisla software a budete muset mit Zivé
Internetové pfipojeni z pocitace na kterém je dany program instalovan. Updates jsou malé opravy
programu a obvykle se poznaji podle zmény posledni cifry Cisla verze, jako napf. 5.00 na 5.01.
Prostudujte si kapitolu "Online Updates", ktera je v dokumentaci, kterou jste dostali spolu

s pFislusnym produktem anebo poSlete e-mail technickému oddéleni ACD.



2. Zaklady ACD/ChemSketch

2.1 V kapitole probereme

Tato kapitola seznami ¢tenare s tim jak

e program otevfit;

e urcit a zmeénit pfifazeni soubory;

e nastavit pfedvolené podadresare;

e zakladni moduly ChemSketch, jmenovité Structure a Draw mody; a
e jako ChemSketch ukondit.

2.2 Startujeme s ACD/ChemSketch

Poté co jste nainstalovali ACD/ChemSketch na svij po¢ita¢ pouzijte nasledujici navod k jeho
otevfeni:

1.
2.

Nastartujte Microsoft Windows.

Dvakrat kliknéte na ikonu ChemSketch.

—NEBO-

Z nabidky Start/Run z Windows 95/98/2000/ME ¢&i NT vyberte ACD/Labs a zvolte ikonu
ChemSketch.

—-NEBO-

Dvakrat kliknéte na soubor “chemsk.exe” v podadresafi ve kterém mate ACD software
instalovan. (Mék by to obvykle byt ACD50).

—NEBO-

Pokud mate otevfen jiny program ACD/Labs pak z nabidky ACD/Labs vyberte ChemSketch.

Uvidite ivodni obrazek. Pokud je vas program freeware, uvidite okno ACD/Labs Products.
Kliknéte OK aby se zavielo. Pokud chcete tento dialog potladit pfi dalSim otevirani programu
zvolte Help > ACD/Labs Products... a vyprazdnéte zaskrtavaci okénko Show this Screen
at Startup.

ACD/ChemSketch UzZivatelska pfirucka 7
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2.3 Nastaveni pridruzenych souboru—Novinka ve verzi 5.0!

1. Jakmile otevifeme poprvé po instalaci program objevi se dialogové okno File Association pro
nastaveni pfidruzenych soubord.

Filegz Azzociations [I:\ACDLABSAS DNCHEMSEK EXE)

Thiz pragram iz not your default extenzion handler for the below file types.
Whould vou like to make it default for opening these files?

Auvailable Formats

S ChernDraw [*.chm]
[CJREACCS Runfiles [*.rxn)
11515 /S ketch [* sk

Azzociated with:  C:AWINDOWSYHH.E=E

¥ &lways perform check when starting the pragrarm.

Select Al gnse|ecm||| o yEs @ o | 7 Help

2. Toto okno obsahuje vybér pfipon souborl odpovidajici typim souborl nékterych verzi editort
chemickych vzorci — CS ChemDraw (*.CHM), REACCS Rxnfiles (*.RXN), ISIS/Sketch
(*.SKC) a pripadné i dalSi. Pokud budete chtit aby byly takové soubory v budoucnosti
prednostné otevirany timto ACD programem zaskrinéte prazné &tverecky u kazdého takového
typu a poté kliknéte na knoflik Yes.

3. Pokud nechcete aby se tak délo, anebo si nejste jisti, ze vite co délate, nechte zaskrttavaci
CtvereCky prazdné a kliknéte na knoflik No.

4. Poté se vam objevi na obrazovce Tip of the Day, ktery mlzete vypnout, jakmile jej prectete.

2.3.1 Zména pridruzeni souboru

Pokud jste nezvolili vSechny formaty, aby se staly pfidruzenymi k programu ChemSketch miizete

zobrazit a zménit zakladni nastaveni této funkce tak, Ze oteviete nabidku File a zvolite File

Association. Pokud jste zvolili vSechny formaty bude vdm oznameno, Ze vSechny typy jsou jiz

pfidruZeny (all supported file types are already associated with the current application).

V takovém pfFipadé muzete zménit nastaveni v programu Windows Explorer.

1. Oteviete Windows Explorer, vyberte soubor s pfiponou, jejiZ nastaveni chcete zménit.

2. Podrzte klavesu SHIFT a kliknéte pravym tlacitkem mysi na soubor. Z nabidky vyberte Otevrit
v programu (Open With...)

3. Nastavte program, ktery bude soubory tohoto typu otevirat a zaskrtnéte volbu K otevieni
téchto souborti vzdy pouzit tento program (Always use this program...).

4. Kliknéte na OK aa zavzete Windows Explorer.

2.4 Zména predvoleného podadresare

Pokud pouzivate jednouzivatelskou (stand-alone) verzi ChemSketch, je pfedvoleny adresar
s nejvétsi pravdépodobnosti spravné.

Pokud pouzivate sitovou verzi je doporu¢enihodné zménit pfedvoleny podadresai v ACD/Labs
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software tak, Ze pfedvoleny zapisovaci disk k uchovavani rozdélané prace bude vas lokaini
pevny disk a nikoli server. Poté, co vytvofite mistni pfistup pro omezeny &i nelimitovany pocet
uzivatell nastavte tuto funkci u kazdého uzivatele.:

1. V otevieném okné ChemSketch vyberte z nabidky Options moznost Preferences.

2. Kliknéte na moznost General. V okné Default na spodku okna specifikujte adresafe pro
Import, Open, Save, Export v dialogovém okné ChemSketch:

Directanes

Briveate : IE:'xM_I,I Documents
Difault : [E:4Tmp

Pozn. V moznosti Private mlzZete nastavit podadresar pro zaznam vlastnich
konfigura¢nich soubort pro ChemSketch program (jako soubory $ablon
template.cfg a stylu grstyles.stl).

1. Kliknéte OK.

2.5 Moédy structure a draw

Kdyz za¢nete pracovat s ACD/ChemSketch zjistite, Ze hodné povelll a tla¢itek na listach je
Sedych a neaktivnich. Stanou se aktivnimi ihned, jakmile nakreslite prvou strukturu.

V okné ChemSketch je mozno pracovat ve dvou moédech, modu kresleni struktur Structure a
modu kresleni obrazkd Draw. Muzete snadno pfepinat mezi obéma maody prepinacem
umisténym v levém hornim rohu:

Structure | Draw

V médu Structure se kresli strukturni chemické vzorce a reakéni schemata a v médu Draw
nalezneme nastroje pro kresleni grafickych objekt(i a popisovani téchto objektl i vytvofenych
struktur.
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2.5.1 Okno médu Structure

Na obrazku je zakladni okno moédu Structure. Nazvy a polohy [ist, které se pouZivaji v celém
navodu jsou oznaceny.
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Lista nazvi (Title bar) ukazuje nazev programu a otevieného souboru. Pfedvoleny nazev
souboru je NONAMExx.SK2, kde ‘xx’ je pocitadlo. SK2 je pfipona souboru vytvofeného
programem ChemSketch &i programem pfibuznym.

LiSta nabidek (Menu bar) obsahuje fadu slov. Kazdé slovo je spojeno s nabidkou (‘menu’)
pfibuznych povell pro praci v okne ChemSketch v médu Structure.

Zakladni nabidka (General toolbar) umisténa pfimo pod liStou nabidek obsahuje nastroje
spoleéné modu Structure a Draw a slouzi k provadéni operaci jako: uschovani, otevirani
soubodu, navrat na pfedchozi operaci (undoing/redoing), kopirovani a vkladani (copying a
pasting), zvétSovani a zmensovani (zooming in / out), a vkladani obrazku z Sablon.

Lista ChemBasic pod zakladni nabidkou je volitelna a obsahuje tzv. Goodies a dalSi operace
napsané v programu ChemBasics. Pro dalSi informace o této moznosti viz kapitolu 13.

LiSta struktur umisténa nad pracovni polochou je zobrazena pouze v moédu Structure. Tato lista
obsahuje nastroje pro kresleni chemickych struktur a jejich upravy.

LiSta atomu zobrazena svisle na levé strané pole obsahuje klavesy odpovidajici atomim a
nastroje na Upravu jejich vlastnosti (naboj (charge), vaznost (valence), €islovani (humbering),
atd.).

Lista odkaz( umisténa svisle vpravo obsahuje tabulku substituentt (Table of Radicals) a rizné
klavesy predstavujici pfedpfipravené substituenty a substruktury z tabulky. U pIné verze ({j. nikoli

u freewarové) je na tomto misté umisténa klavesa encyklopedie ACD/Dictionary & | nad

tabulkou substituent(i. Encyklopedie obsahuje popis 85 tisic biologicky aktivnich latek spolu
s jejich kopirovatelnymi strukturami.

Pracovni prostor (Workspace) je volna plocha uprostfed na které se vytvareji obrazce a
struktury. (Viz. obrazek)
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Paleta barev na spodnim okraji umozriuje rychle zménit barvu atom( a vazeb ve vybranych
chemickych strukturach (kliknutim &i kliknutim pravym tlac¢itkem mysi na pfisluSnou barvu).

Stavova lista obsahuje informace o tom co maze byt v dany moment uzite¢né: jméno SK2
souboru se kterym pracujeme, &islo strany v SK2 souboru, poc¢et fragmentt (chemicky
nespojenych struktur) na pracovni ploSe, sumarni vzorec (molecular formula) vybrané struktury, a
zvolenou chemickou vlastnost zvolené struktury. Dale obsahuje klavesu, ktera zprostfedkuje
automatické pfipojeni k webovému centru I-Lab u pocitacu pFipojenych na Internet.

2.5.2 Okno médu Draw

Nize je uveden pfiklad okna v modu kresleni (Draw). Nazvy a polohy list, které se pouzivaji
v celém navodu jsou oznaceny.

¥ ACD/ChemSketch
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LiSta nazvu (Title bar) ukazuje nazev programu a otevieného souboru. Pfedvoleny nazev
souboru je NONAMExx.SK2, kde ‘xx’ je pocitadlo. SK2 je pfipona souboru vytvofeného
programem ChemSketch ¢i programem pfibuznym.

Mare... I

l-Lab Login] Stavova lista §uadiied

LiSta nabidek (Menu bar) obsahuje fadu slov. Kazdé slovo je spojeno s nabidkou (‘menu’)
pFibuznych povell pro praci v okne ChemSketch v médu Draw.

Zakladni nabidka (General toolbar) umisténa pfimo pod liStou nabidek obsahuje nastroje
spoleéné modu Structure a Draw a slouzi k provadéni operaci jako: uschovani, otevirani
soubodu, navrat na pfedchozi operaci (undoing/redoing), kopirovani a vkladani (copying a
pasting), zvétSovani a zmensovani (zooming in / out), a vkladani obrazku z Sablon.

LiSta ChemBasic pod zakladni nabidkou je volitelna a obsahuje tzv. Goodies a dalSi operace
napsané v programu ChemBasics. Pro dalSi informace o této moznosti viz kapitolu 13.

Lista uprav (Editing toolbar) pod zakladni nabidkou je zobrazen pouze v médu Draw.
Obsahuje nastroje na kresleni grafickych objektl a jejich tpravy.

LiSta kresleni (Drawing toolbar) je umist&na svisle na levém okraji plochy a obsahuje klavesy
pro kresleni grafickych objektl a textovych poli.

Pracovni prostor (Workspace) je volna plocha uprostfed na které se vytvareji obrazce a
struktury. (Viz. obrazek)
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Paleta barev na spodnim okraji umoznuje rychle zménit barvu vybranych objektl (kliknutim €i
kliknutim pravym tlacitkem mysi na pfisluSnou barvu).

Stavova lista obsahuje informace o tom co muze byt v dany moment uzite¢né: jméno SK2
souboru se kterym pracujeme, Cislo strany v SK2 souboru.

2.6 Ukonceni prace s ChemSketch

Praci mlzete ukongit jednim z téchto zpUsobu:
e kliknout na v pravém hornim rohu listy nazv(i programu ChemSketch v libovolném
okné;
- NEBO -

e v nabidce ACD/Labs zvolit Close All. Tento povel zplsobi, Ze se program pokusi zavfit
vSechny oteviené programy ACD, jeden po druhém.

- NEBO -

o zvolit Exit v nabidce File. Tento povel zavie pouze ten program v jehoz nabidce jsme
povel zvolili.

Program se vas zeptd, zda si pfejete uschovat vasi praci v odpovidajicim formatu s ohledem na
okno ze kterého odchazite.



3. Kresleni jednoduchych struktur

3.1 V kapitole probereme

Tato kapitola informuje o zakladech kresleni chemickych struktur v médu Structure. Cilem
kapitoly je poskytnout &tenafi pfehled o moznostech editoru chemickych struktur ChemSketch.
Naucime se:

e kreslit atomy a vazby (jednoduché, dvaijité, trojné; klinové, koordinacni, nedefinované) a

sumarni fragmenty (labels);

e pfevraceni nakreslené molekulové struktury;

e vybrat, otacet a ménit velikost nakreslené molekulové struktury;

e prevést nakreslené dilo na pocitatovy soubor, viozit do textového dokumentu a vytisknout

jej na tiskarné; a navic
o vycistit obrazovku.

Kresleni vazeb a atomu je zakladni €innost na pracovni ploSe ChemSketch. Praci zahajime tim,
Ze se presvédcéime, ze pracujeme v modu Structure tak, Ze pfepinac ke v poloze:

Structure | Draw

3.2 Kresleni atomu, vazeb a substituentu

3.2.1 Pouziti nastroje bézného kresleni (Draw Normal)

Nastroj pro bézné kresleni je pfedvoleny aktivovany nastroj v okamZiku otevieni programu.
Nastrojem snadno nakreslime vazby normalni i rozvétvené a mizeme zde i nahradit nakreslené
atomy jinymi atomy z periodické tabulky prvkd.

1.

2.
3.

Kliknéte na nastroj Draw Normal

W

a pak na atom uhliku na listé atom.

Kliknutim do prazdného pole pracovni plochy nakresli methan CHy.
Kliknuti na cH, pfida methyl -CH3, a vytvofi CHz-CH3 se standardni délkou vazby. Kliknéte na

H,C
ten samy uhlik dvakrat a pfibudou na ném dvé methylové skupiny — )—cH, .
H,C

3

Kliknéte na knoflik Set Bond Vertically |[3#| na li§té struktur a pak na libovolnou vazbu ze

struktury aby program umistil vzorek tak, ze zvolena vazba bude svisle: HSCY

Kliknéte na knoflik Draw Normal

CH,

CH,

v

na listé struktur.

H,C
Kliknéte na uhlik nejvice vpravo a prodlouzime zvoleny methyl na ethyl \(Q\CHS .

ACD/ChemSketch

UZivatelska prirucka 13
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7. Opakujte postup dale a nakreslite:

H,C CH;  H,C H,C CH, HEL Hs
Y\/ Y\/\CHS Y\/\/
CH, , CHs , CHs a CH3 .

3.2.2 Dvojné a trojné vazby

1. Na naposledy nakreslené struktufe kliknéte (nikoli na uhlik) ale na posledni vazbu. Stvofite

tak dvojnou vazbu:
H3CWCH2

CHg

2. Kliknete-li na vazbu jesté jednou, stvofite vazbu trojnou:

H3CWCH

CHs

3. Kliknéte na ni znova a z trojné bude zase jednoducha.

3.2.3 Odstranéni jednotlivych atomu
Dejme tomu, Ze jste pfidali vice atomu nez bylo tfeba, mizete je odstranit po jednom.

1. Kiiknéte na knoflik s gumou Delete | &

2. Klinéte na atom ktery chcete odstranit ze své treningové molekuly a on zmizi. MUzete
pokraCovat dale, pokud je tlagitko Delete EI stisknuto. Chcete li se vratit ke kresleni, kliknéte

na knoflik Draw Normal ' .

3.2.4 Povel k navratu do predchoziho stavu (Undo)

Mate k dispozici jesté jednu moznost jak se vratit pfed operaci, kterou jste nemeéli udélat.

1. Kliknéte na knoflik Undo | “&|. Tento povel zméni pracovni plochu ChemSketch do podoby,
ve které byla pred posledni Upravou, kterou jste udélali.

Pozn. Jakmile kliknete na knoflik Undo aktivuje se jeho protipdl Redo, ktery vraci
pracovni plochu pfed pfedchozi povel Undo.

2. Kliknéte na knoflik Undo nékolikrat az se vaSe treningova struktura vrati na:
HaCY\/\/\/CHs
CHy

Pozn. Povel Undo Ize opakovat az 50-krat. Nicméné, pokud zacnete konstruovat

svou praci vzdy po nékolika zménach.
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3.2.5 Ménéni atomu
1. Kliknéte na knoflik Periodic Table

=
-

F]
t na listé atomU. Otevie se vam Periodicka tabulka

[lora]
prvki:
T
H F Fluorine 0 He
— Mass: 18.9984 Density: 1.51
Li | Be alence: 1 BE L N L&) F HNe
Na Mg Electran configuration: 2-7 Al sl p g %1 Ar

K| Cal S Ti| ¥V Cr|(Mn Fe|Co Ni|Cu Zn|Ga Ge| As | Se | Br

4

Eb| S| Y | Zr | Nb| Mo Tc | Eun| BEh Pd Ag Cd In | Sn| §h | Te| I |Xe

s Ba Hf Ta| W |Re | Os| Ir | Pt |Au | Hg| T1 | Ph| Bi| Po| At En

Fr | Ra

La|Ce | Pr | Nd Pm Sm Eu &d Th Dy Ho Er | Tm| Yb | Lu

x Cancel ? Help

2. Kliknéte na knoflik Fluor E |v tabulce. Povimnéte si, ze knoflik atomu Fluoru se objevil na
listé atomu.

F CHs
3. Kliknéte na uhlik nejvice nalevo a on bude nahrazen fluorem: \(\/\/\/

Hy

Pozn. Pokud zvolite novy prvek z periodické tabulky objevi se vam jeho knoflik na listé
atomu. Abyste jej odstranili, kliknéte dvakrat na jeho knoflik, nebo kliknéte dvakrat
na listu atom( a potvrdte volbu Yes. Tato akce odstrani vSechny atomy s vyjimkou
téch, které jsou pfedvoleny autorem.

3.2.6 Nastroj souvislého kresleni (Draw Continuous)

Pokud je aktivovana funkce souvislého kresleni mohou byt vazby pfidavany pouze na oznaceny
atom. Abychom atom oznadili staci na néj kliknout. Tento mad je uzite€ny pokud chceme pridavat
substituenty na tyz atom anebo kdyz chceme provést delSi spojovaci vazbu ve slozité strukture.

1. Kliknéte na knoflik Draw Continuous -g na listé struktur. Alternativné, mazete stisknout
ravy knoflik mysSi abyste spustili tento maéd kresleni. (Dalsi kliknuti vas vrati do Draw Normal

i modu; oba mody Ize pravym tlacitkem mySi prepinat.)

2. Ujistéte se, ze je stisknut knoflik atomu Fluoru .
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3. Kliknéte na atom uhliku nejvice vpravo ve vasi treningové struktufe abyste jej vybrali. Kliknéte
na néj podruhé a struktura se prodlouzi o C-F vazbu. Kliknéte na néj dvakrat a prodlouzi se

jesté jednou o druhy fluor:
F

OO

CHs

3.2.7 Kresleni tazenim mysi

V obou moédech, jak v Draw Normal | tak v Draw Continuous —Q' , taZeni mysi se

stisknutym levym tlacitkem (dragging) od jednoho atomu ke druhému nakresli jednoduchou
vazbu mezi nimi (ikdyz vazba neodpovida zvolenym parametriim bézné vazby [délka, uhel a].]).
Pokud tahnete do nebo z volného prostoru je programem pfidan atom (jehoz tlacitno je stisknuto)
na volny konec vazby, kterou jste nakreslili.

V jednom z méd(, bud Draw Normal nebo Draw Continuous kliknéte na jeden z terminalnich
atomu uhliku a aniz byste pustili stisknuté levé tlacitko mysi tahnéte nad druhy terminalni atom
uhliku a pak teprve tlagitko pustte. Nakterslite cyklickou strukturu:

F

3.2.8 Vycisténi (Cleaning) struktury

Kliknéte na tlagitko Clean @ na listé struktur. Povel zpUsobi, Ze editor zkusi pfevést vSechny

nemusi povést k vasi spokojenosti) tak, ze dostanete nasleduijici:
F

F

Pozn. Povel Clean @ je naprogramovan tak, aby standardizoval vSechny vazebné

délky a uhly tak aby struktura hezky vypadala — v fadé pfipadl jsou struktury i
chemicky ,spravnéjsi“. Napfiklad u acyklickych fragment( umisti vazby na sp2
uhlicich tak, aby zaujimaly tuhel 120° a vazby u uhliku sp 180° (linearni). Pokud
pouZijete pfi tvorbé struktur geometrickou a prostorovou izomerii Clean tyto rysy
zachova. Nebudete ale spokojeni napf. se strukturou steroidl i cukrll, protoZze
chemici maji pro jejich kresleni jiny pocit ,pékného” nez poditac.

3.2.9 Pouziti prostorovych koordinac¢nich a nedefinovanych vazeb

Muzete kreslit Sirokou paletu druhli vazeb vedle béznych ¢arovych spojl:

e prostorové (stereo) vazby obracené od vas | %[ (pozn. prekl. tento symbol mGze vést

k nedorozuméni pokud neni pouzivdn homogenné tak, Ze na zuZeném misté je centralni
atom a klinek sméfuje od né&j dozadu; je pravdou, Ze geometrické citéni by mohlo vést
k opaénému pouziti tak, aby ,geometricky” klinek odpovidal pojmim ,vepfedu a vzadu®
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™ | “cHg e | oH,
klinku pIného. Tetrahedralni molekula vypada pak CHs @ nikoli CHs | Pro
odstranéni této geometrické obtize doporucuje IUPAC pouziti spojnice tvofené kratkymi
rovnobéznymi ¢arkami kolmymi na vazbu samu. Nékdy se pouziva i jednoducha vazba

¢arkovanou spojnici (coz norma IUPAC nedovoluje neb symbol je vyhrazen pro
CHj

CH3
Hsc/{ " Chg Hac/k “CH

znazornéni castecné vazby pozn. prekl.). CH, CHs . Program ChemSketch
umozriuje pfislusnou zménu tak, Ze se pfi klikani na prostorovou vazbu jeji modifikace
stfidaji.)

e prostorové (stereo) vazby obracené k vam | % |.

e vazby koordinaéni | ™ |

e avazby s nedefinovanou stereochemii i .

Zvolte kterykoliv z uvedenych nastroji a kliknéte na kteroukoliv vazbu v nakreslené struktufe. Na
prostorovou &i koordinaéni vazbu kliknéte nékolikrat abyste obratili jeji smér (i formu).

wagwaw s

Nastroj Edit Atom Label || umozriuje pouziti slozitéjsich substituentd napsanych ve formé

sumarnich vzorcu.
1. Kliknéte na knoflik Edit Atom Label na list€ atom( a poté na atom fluoru ve vasi treningové
struktufe nejvice vpravo.

2. V dialogu Edit Label napiste (CH2)3Ph a kliknéte Insert. VSimnéte si, Ze substituent je
umistén tak jak nalezi a Ze Cislice oznacujici pocet atomu ¢i fragmentl jsou Fadné napsany
indexem dole (subscript):

F

(CH)3Ph

3. Zvolte tlacitko Change Position a kliknéte na vytvoreny substituent abyste jej preklopili:

F

(H2C)3

Tip Pokud kliknete na substituent nastrojem Change Position s tim, ze podrzite klavesu
SHIFT vSimnéte si, ze se zaméni pfipojovaci atomy substituentu.

4. Méjte stale zvolen nastroj Edit Atom Label a kliknete na na$ substituent. Otevie se dialog
Edit Label. Pak kliknéte na knoflik Expand a siskate substituent rozepsany jako strukturni
vzorec:
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F@gﬁ

Pouzitim nastroje Draw Chains muzZete snadno kreslit kratké ¢i dlouhé fetézce tak, Ze je prosté

3.2.11 Kresleni retézcu

nakreslite tahem mysi.

1. Kliknéte na knoflik Draw Chains z liSty nastrojii a Sipkou ukazovatele mysi namifte na

o

2. Stisknéte levé tlacitko mysi a tahnéte doleva. Vytvarite tim alifaticky fetéz. VSimnéte si, ze u
ukazovatele mysSi je zobrazeno pomocné pocitadlo uhlikll (C #) v Fetézci, které se méni s tim,
jak pfidame nebo ubereme ¢lanek. Pokracujte az bude Ffetézec dlouhy 8 uhlik, pustte tlacitko

el

3. Méjte sale aktivni nastroj Draw Chains a zvolte tlacitko atomu Fluoru na listé atoma.
Kliknéte pak na koncovy methyl nejwce vlevo tfikrat ¢imz jej obdafite tfemi fluorovymi

obmysleny atom:

a fetézec je nakreslen:

substituenty. Poté kliknéte na Clean

na listé struktur a ziskate nasledujici strukturu:

{/O%
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3.3 Prevraceni struktur

Muzete otacet celymi strukturami nebo je prevracet jednim kliknutim. Zkuste si prvé tfi operace
na zakrouzkované vazbé molekuly kofeinu:

HaC o
\N //
CH3
0—;< @\N/
/ N)
H,C

Posledni dvé operace z tabulky vyzkouSejte tak, ze zvolite (vyberete — funkce je popsana
v nasledujici kapitolce) celou molekulu.

Knoflik Funkce Vysledek
¥ Zvolte tento nastroj a pak kliknéte na O\ /CH3
oznacenou vazbu abychom ji orientovali }N
vodorovné. Cela molekula se otoCi HsC—N —o0
podle toho. —
N\/N\CH3
2 Zvolte tento nastroj a pak kliknéte na " CHy
oznacenou vazbu abychom ji orientovali HaC._ ‘ N/
svisle. Cela molekula se otoCi podle N ‘ >
toho. )\ 4
o N N
L,
£ Preklopte molekulu kolem oznacéené CH,
vazby.

/ 0
N N—CHjg
~
H C/ (¢]
e Zvolte celou molekulu (&i fragment).

3
3G N
. o . \
Timto nastrojem preklopite celou N \ ﬁ
molekulu ¢&i fragment (&i, pokud neni nic O:‘< AN
vybrano vSechny nakreslené struktury) N § Chy
/
H,3C (0]

podle vodorovné osy.

vybrano vSechny nakreslené struktury)

cﬁ} Zvolte celou molekulu (&i fragment). o\ S
Timto nastrojem pfeklopite celou HaC N
molekulu ¢&i fragment (i, pokud neni nic \N/\ij >:o
NP
podle svislé osy. N CH,

Pozn. Pouziti nastroje Flip mGze zménit ¢i zachovat stereo-konfiguraci. | tuto funkci Ize
ovladat. Z nabidky Options zvolte Preferences a pfepnéte na zaloZku Structure.
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Na spodu panelu je moZnost Keep Stereo Configuration on:
K.eep Steren Configuration on: [ Clean ¥ Flips

Tato funkce ovlada zda program ponecha ,pravou” 3D orientaci molekuly.
Doporuéujeme, aby byla zvolena moznost Flips. V tomto pfipadé je molekula pfed
operaci i po ni stejna, ikdyZ se zobrazeni zméni.:

CH,4 CH,4

Yes
aiH - Homer
Br cl c' Br

V pfipade “No”, jsou molekuly pfed a po preklopeni enantiomery:
CH

No

CiH - Hiveg
Br Cl c Br
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3.4 Volba, otaéeni a prostorové(3D) otaceni

V editoru mlzete vybrat atom, atomy, vazby a fragmeny dvéma rdznymi zplsoby, pouzivaje
nastroje z druhé listy. Zkuste si jejich funkci na molekulach, které jsme dosud nakresilili.:

o vybérovy nastroj laso (Lasso Selector) || ¢i
e vybérovy nastroj obdélnik (Rectangle Selector) |:L|

Jakmile je fragment(y) zvolen jsou tfi cesty jaj jimi pohybovat:

e pohybovani (Move) R )

e otaceni, zména velikosti (Rotate/Resize) @

e prostorové otaceni (3D Rotate) & ,
anebo na zvoleném fragmentu muzete provést nékterou z nasledujicich operaci:

e vymazat (Delete) E ;

e prevést do trojrozmérného zobrazeni (3D Optimization) 31. Ci

¢ optimalizovat v plosSe (2D Optimization (or Clean)) @

3.5 Vystup

Jakmile mate nakreslenu jednu nebo vice struktur mlzete je zapsat do souboru anebo
vytisknout. MUzete je i vlozit do jiného dokumentu jako napf. MS Word, Excel, atd. Muzete také
pro své struktury pouzit sluzby internetové laboratore I-Lab (viz. kapitola 4).

3.5.1 Uchovani souboru ChemSketch (SK2)

UchovejmeZ dokument se strukurami, které jsme nakreslili v pfedchozi kapitole v pfedvoleném
vlastnim formatu ACD,? jako soubor, ktery nazveme chapter3.sk2.

1. From the File menu choose Save.

2. In the dialog box that appears, specify the name of the file and the directory where the file
should be placed. Click OK.

3.5.2 Uchovani struktur jako soubor MDL Mol (MDL Molfile)

Jako odpovéd na zmateni jazykud (formatl souboru) vzniklé mnozstvim editord struktur a
programu pro chemické vypocty byl vytvofen spole€nosti MDL, Inc. a pfijmut vétSinou
softwarovych uzivatell a tvarcu standardni format, ktery umozriuje pfevod struktur mezi rdznymi
programy. Je to format ,molfile“. Je dllezité si uvédomit, Ze je to format operujici s molekulami a
tudiz neuchova grafy, texty, komentare a obrazky ale pouze struktury molekul.

1. Zvolte strukturu, kterou chcete zaznamenat jako molfile.

2 Detaily SK2 formatu jsou k dispozici v dokumenty ,SK2 Format“ na URL
http://www.acdlabs.com/download/#misc. Format uchovava ,zivé struktury” pro dal8i pouZiti
v editoru. LiSi se tim, napfiklad, od naskenovanych obrazku, které Ize ménit jen obtizné.
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2. Z nabidky File zvolte Export.... Na spodku dialogového okna zvolte moznost MDL Molfiles

(*.mol):

Save as lwpe: [MODL Molfiles [*.mal

SDIL I mol|
151545 ketch [*.zkc)
REACCS Runfiles [*.rn]

C5 ChemDiraw [*.chm]

CHL file [*.cmi)

Adobe Acrobat [*.pdf]
Windows ketafiles [* wmf]
YWindows Bitmaps [*.bmp.*. dib]
Paintbruash [* pos)

TIFF Bitmaps [*.kif] hall 5

3. Urcete nazev souboru a podadresar pro néj a kliknéte OK.

ISIS/ Sketch (*.skc),

REACCS Rxnfiles (*.rxn),

CS ChemDraw CHM-file (*.chm),
CML file (*.cml) - Novinka!,
Adobe Acrobat (*.pdf) - Novinka!,
Windows Metafiles (*.wmf),
Windows Bitmap (*.bmp, *dib),
Paintbrush (*.pcx),

TIFF Bitmaps (*.tif),

GIF Bitmaps (*.gif),

MDL MOL-File (*.mol).

3.5.3 Tisk

Pozn. ACD/ChemSketch verze 5.0 mize exportovat do nasledujicich format:

1. Pfed zahajenim tisku se ubezpecte o nastaveni tiskové strany (page setup settings).
Z nabidky File zvolte Page Setup... . Zobrazi se dialog, kde mizete specifikovat velikost
papiru, orientaci, okraje (margins) stranky ale i fakt, zda stranku chcete tisknout jako plakat

(poster; vice detaild o této moznosti v kapitole 8.7):

Page Setup [ X]

Size & Orient. | Marginsl Posterl

Format : I.M 210 % 297 mm

widh: 2101 mm | 3
Height : WE‘

1+ Paortrait
" Landscape

Bestore From Printer

Whaole D ocument

Apply To:

Set Default | Hestoregefaultl

s/DK I x Cancel |

? Help |

2. Kliknéte OK pokud jste spokojeni.

3. Kliknéte na knoflik Full Page E
vypada.
4. Je-li tfeba upravte objekty na strance.

, ktery zobrazi celou stranu vadeho dila, takZe uvidite jak
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5.

Z nabidky File zvolte Print anebo kliknéte na ikonu S . Zobrazi se dialog tisku (Print dialog)
kde si zvolte pocet kopii a kliknéte OK aby tisk zahajil.

3.5.4 Zakomponovani struktur do dokumentu

Nékdy potfebujeme vkomponovat do svého dokumentu (v jiné aplikaci nez ChemSketch) obrazek
struktury (nap¥., dokument Word, tabulka Excel, atd.).

1.
2.

Zvolte strukturuly.

K okopirovani zvolené struktury do paméti Clipboard, kliknéte Copy .
-NEBO-
Z nabidky Edit zvolte Copy.

-NEBO-
Zmacknéte na klavesnici CTRL+C.

Pfeneste se do aplikace, kam chcete struktury vkomponovat a pouzijte funkci Paste
(CTRL+V).

Pozn. Pokud pfenasite struktury z ChemSketch do nékterych aplikaci (napf., Microsoft
Excel), miize byt struktura pfevedena na soustavu cislic a znaku (jako MDL
molfile). Aby byla struktura representovana obrazkem, pouZijte funkci Paste
Special z této aplikace. Pokud se vdm nabidnou moZnosti vyberte ACD
ChemSketch 2.0 Object nebo Picture. Pokud je obrazek vnesen jako objekt
ChemSketch je (neni-li tomu zabrané&no nékterou nastavenou volbou programu
samotného) s vlastnostmi tzv. OLE objektu. Objekty s vlastnosti OLE mohou byt i
z nové aplikace editovany opét v aplikaci ve které byly stvofeny (ChemSketch)
pouhym dvojitym kliknutim na tento objekt. VyzkouSejte si, podminkou je, aby na
pocitali byly Fadné instalovany vSechny potifebné programy a jejich slozky.

3.6 Vycisténi pracovni plochy

Abychom vygistili pracovni plochu okna ChemSketch mizeme:

= Otevfit novy dokument, z nabidky File zvolenim New.

= P¥idat Cistou stranku k dokumentu ChemSketch nastrojem New Page [] z levé horni
liSty.

= Z nabidky Edit zvolit Select All a pak z téZe nabidky povel Delete.

= Otevfit nastroj Delete E‘ ze zakladni listy. Kliknutim do prazdného prostoru na pracovni
ploSe mimo nakreslené struktury zvolime v8echny a pak je vymaZzeme.



4. Zaciname s ACDJ/I-Lab

4.1 V kapitole probereme

Nyni, kdyz jsme se se naucili jak kreslit molekuly pomoci ChemSketch, mizeme zkusit ce s nimi
mUzeme podniknout!

Tato kapitola poskytne zakladni informaci jak pracovat s I-Lab (zkratka pro ,Interactive Lab”)
prostfednictvim portalu ChemSketch jako interface. Neposkytne Uplnou informaci o moznostech
a funkcich I-Lab ale umozni vam zacit s jejich objevovanim. Naucite se:

co je to ACD/I-Lab a co potfebujete k pouziti této sluzby;

e jak nastavit vas pocitac v pfipadé ze jste pfipojeni k Internetu pfes program typu firewall
nebo pomoci proxy;

e jak pracovat s I-Lab jako host (guest);
e coje to ,demo key“ a jek jej obdrzet;
e jak se registrovat v |-Lab;

e jak aktivivat vas I-Lab ucet (account);
e jak se pfipojit (log in); a

e jak zadit pocitat vlastnosti molekul.

Pouzijeme nazvoslovnou sluzbu ,JUPAC Name Free service®, ktera je pfistupna zdarma jako
pfiklad ,vypoctu®.

4.2 Obecné body

ACD/I-Lab je Internetova sluzba, ktera umozruje okamzité a pfimé pfipojeni k chemickym
databazim a programum kalkulujicim vlastnosti molekul spoleénosti ACD via Internet. I-Lab
zahrnuje jak placené (fee-based) a neplacené (free) sluzby. Registrace a ¢lenstvi v I-Lab jsou
zdarma.

K tomu, abyste mohli pouzit sluzeb a zdroji ACD/I-Lab pfes ChemSketch, budete muset mit:

o Pfipojeni k Internetu (pfistup minimalné k URL http://www.acdlabs.com a
http://www2.acdlabs.com) z PC na kterém je ChemSketch instalovan,

o Kdispozici e-mailovou adresu,
¢ Nainstalovan program ACD/ChemSketch ver. 4.0 nebo vy3$Si s instalovanymi |-Lab Add-in.

Pokud mate jiz I-Lab Add-in nainstalovany, objevi se ve vasich listach a nabidkach
v ChemSketch nabidka I-Lab na listé nabidek:

@':AED fChemSketch - [noname0l1_sk2]
File Edit Pages Tools Templates Option: Docume

I Ctructura | BT I |F—|I|':EEII§IE‘|I <:EIEI

ACD/ChemSketch UZivatelska prirucka 24
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a navic jesté knoflik pfipojeni k I-Lab, tzv. I-Lab Login (ktery se po pfipojeni k I-Lab proméni v
knoflik I-Lab) nalevo na stavové listé:

s

(@%@ |Lablogin |NONAMEOD.SKZ | N

Pokud jste zakoupili ACD/ChemSketch 5.0, je nanejvys pravdépodobné, Ze I-Lab Add-in bude
nainstalovan (je nakonfigurovan béhem instalace).

Pokud nevidite I-Lab menu, napf. proto, Zze mate ChemSketch freeware, anebo, Ze jste pfi
instalaci tuto moznost vypnuli ruéné, mizete si downloadovat zdarma Add-in z URL:
http://www.acdlabs.com/download/ilab_addon.html. Dilezité je instalovat Add-in do téhoz
samého podadresare ve kterém je instalovan ChemSketch.

4.3 Moznosti pripojeni

Pokud ma va$ pocitac volny pfistup na Internet, pfeskocte tuto kapitolku.

Pokud je vas pocitac soucasti sité chranéné programem typu firewall nebo na serveru proxy, pak
je nutno nastavit nékolik funkci pfed navstévou I-Lab.

1. Z nabidky I-Lab zvolte Options...
ACD/I-L ab Options |

Host LIRL:

Hozt Mame of HT TP Prosy: Part:

[~ Login at startup [Site License or Guest access only]
v Show wWelcome dialog
¥ Shaow finishing subscriptions at login

¥ Show results on receiving
v Ask confirmation for calculation request
[~ Select active tazk in Tazk Manager automatically

\/ k. x Cancel | ? Help

2. Vyplrite nazev proxy (Host Name of HTTP Proxy:) a pfipadné branu (Port:) vasi sité. Tato
informace muze byt ziskana od spravce sité.

Pokud dostavate chybové zpravy typu ,Request failed (403) anebo Request failed (407)”,
znamena to, ze komunikace jde pfes vas zabezpeceny proxy server. Proxy server vyzaduje
uzivatelskou autentizaci (user authentication) vliozenim pfipojovaciho hesla (login/password).

BohuZel, sou€asna verze |-Lab Add-in pro ChemSketch nema Zadnou funkci k tomu aby tuto
autentizaci zvladla. V takovém pfipadé muizete pozadat spravce sité, aby ve vasi organizaci
vyclenil jeden pocita€ na praci s I-Lab, nebo muzete pracovat s I-Lab via Web browser. VétSina
browserl ma nezbytné funkce implementovany. Doufame, ze mate jednu z moznosti nalezité
funk&ni a dale, Ze tato autentizace bude implementovana v pfisti verzi ChemSketch.
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4.4 Pristup jako host

Nejrychlejsi cesta jak nahlédnout do sluzeb I-Lab je s pouzitim pfistupu hosta (Guest Access).
V tomto pfipadé se nemusite ani registrovat. Jako host muzete vidét seznam poskytovanych
sluzeb, ale budete moci pouzit pouze nazvoslovnou IUPAC Name Free service.

1.

Zvolte povel Login z nabidky I-Lab,

NEBO kliknéte na knoflik I-Lab Login na stavové listé (viz. nahore).

V dialogovém okné, které se objevi kliknéte na knoflik Guest Login.

Pockejte chvili (jejiz délka bude zaviset na rychlosti vaseho pfipojeni) az se objevi uvitaci
okno.

Kliknéte na OK a dialogové okno se zavie. (Muzete i kliknout na knoflik News a precist si
posledni novinky od I-Lab).

Nyni mate zobrazeny sluzby k vasi dospozici (kliknéte na knoflik I-Lab na stavové listé nebo
zvolte nabidku I-Lab) a pouzijte sluzbu [IUPAC Name Free service.

4.5 Provedeni vypocétu

Jakmile jste zalogovani (bud jako registrovany uzivatel nebo jako host), mizete zacit s vypocty.
V této kapitolce ukadzeme jak se pouZzivaji nazvoslovné sluzby zdarma v tzv. IUPAC Name Free.

Zaprvé, nakreslete strukturu, kterou chcete pojmenovat.

1.

Pfepnéte se v ChemSketch do médu Structure a nastroji, které zname z kapitoly 3, nakreslete

svou strukturu, napf.
o]
(0]
] < > <\
N OH
CH,

Pokud mate na strance namalovano vice struktur zvolte jednu, kterou pojmenujeme.

Zkontrolujte log-in. Poznate to na levém konci stavové listy. Méla by obsahovat knoflik I-Lab
a semaforek by mél byt v tlumenych barvach:
Pred Login: Po Login:

®ee |labLogin | jese  La |

Pozn. Okénko ukazujici ¢astku penéz, ktera je na vaSem uctu (zobrazuje se &erné)
anebo &astku. kterou systému dluZite (Zluté) neni zobrazovan, pokud jste pfipojeni
pomoci sitové licence nebo jako host.
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4. Kliknéte na knoflik I-Lab a zobrazi se nabidkovy panel kde naleznete Naming > IUPAC
Name Free:

2 MMR hl

3 Maming
Phyz. -Cherm. Properties  »
E nvironmental 3

|®%®  Ilab |[MOMAMEODSKZ | Modified |41 Page1s [c10]

5. Objevi se dialogovy box, ktery informuje o nékterych potfebnych skute¢nostech. (Tento box
nemusi vzdy vypadat podle obrazku, pfinasi vSak dulezité informace.)

6. Kliknéte na OK a pfisti dialogovy box nas upozorni na sluzbu, kterou jsme vybrali a o jeji
cené. (V38imnéme si, Ze Zzadame sluzbu zdarma ,free” v tomto pfipadé).

ACD/1-Lab Add-on

Confirm your Request !

ACDILRPAC Mame Freevws 0
Charge:

fres

® No

7. Kliknéte Yes. Jakmile je vas pozadavek zpracovan objevi se dialogovy box s vysledkem:

Result of ACD/IUPAC Hame Free 5.0 |

2-[2-(4-fluorophenyll-1 3-benzoxazolS-ylpropanoic acid

Frirt | x Cancel | ? Help

Pozn. Pokud neni zaskrtnut ¢tverecek Show results on receiving v dialogovém okné
ACD/I-Lab Options (nabidka I-Lab menu > Options...), nezobrazi se dialogové
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okno s vysledkem ale vysledek se pfesune do tzv. Task Manager (nabidka I-Lab
menu).

8. Abychom vytvofili o nasi praci zpravu (report) zvolte knoflik Insert. Nakreslena struktura, jeji
vygenerovany nazev a informace o vypoctu I-Lab jsou pfesunuty na novy list v okné
ChemSketch:

'L Serrice: ACDIUPAC Nawwe FreevED
Date:12 P2l f2001 Time :16:56:20  Urer:Guest

NS ﬁ
F—m j;j\l/&m

?-[2{4—1 worophenydy 1 3-benzoxazol-5dlpmpanoic acid

1
ACD TUPALC Mame Free w30 sznics iz provded by ACD, Inc. If wou need to quote thisinfrmation, please :
include the following: The msd of ACOAUPAC Mre Fee v3.0 was oblived vsng dre ACIFH ab serdce”. !
1
1
1

:Fcur mare information about ACD TUPAL Nanve Fres v3.0 for Windows, pleass contact ACD

{wrvrve. acdlabs.com). '_Ij
| »

Pozn. K odkazu na pouziti I-Lab v &lanku &i odborné praci (cozZ Ize i u nas povazovat za
slusnost, pozn. pfekl.) je na strané s vysledky doporucena fraze. V ¢estiné fraze
zni: Byl pouzit program ACD/IUPAC Name Free verze 5.0 ziskany prostfednictvim
sluzby ACD/I-Lab"“.

9. K navratu na predchozi stranku v ChemSketch se strukturami pouzijte tlacitko se Sipkou na
stavove lité dole.

1

4.6 Uzivatel na zkusenou

Pokud se vam libilo to, co jste vidéli kdyz jste byli v I-Labu zaregistrovani jako hosté pfi pouziti
Guest access / IUPAC Name Free calculation, zvaZzte dalSi krok — stat se pIné licencovanym
uzivatelem ,na zkuSenou“ a obdrzet tzv. demo key.

Demo key vam umozni vyzkouset si sluzby I-Lab po omezenou dobu. Béhem této doby (demo
period), budete mit pfistup ke vSem sluzbam I-Lab absolutné zdarma. Po uplynuti této doby
budou na vas I-Lab uctovany bé&zné poplatky za pouZiti na zakladé ceniku akce po akci.

Demo key je pfidélovan zpravidla na dva tydny (14 dni). Distributor nebo prodejce musi o vas
demo key pozadat zna¢nou dobu pfedem, je vyhodné&;jsi, pokud se s administratorem I-Lab-u
spojite sami pfimo.

Demo key pro vas musi vygenerovat I-Lab administrator. Pokud dostane firma poZadavek
na demo key nejde o automatickou aktivaci uctu, proces je v tomto pfipadé individualni a je
vyfizovan administratorem osobné.

Pouze jeden demo key je mozno vydat jednomu zakaznikovi. Typicky je demo key vydavan
ke kaZzdému nové otevienému uctu I-Lab. Nicméné i takovy demo key musi byt vyZzadan u
administratora, v Zzadném pfipadé neni vydavan automaticky.

Demo key se pouZije pouze jednou! Pro otevieni U¢tu na zkuSenou neni nutno pouzivat kli¢
pokazdé. Pouzijete jej jednou a pak se jednoduse pokazdé pfi dalsi seanci zalogujete.

Pokud nastanou problémy pfi pouziti U¢tu I-Lab na zkuSenou (demo key) I-Lab administrator je
opravnén manualné nastavit délku demo periody uc¢tu zakaznika.
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4.6.1 Jak obdrzime Demo Key

1. Ujistéte se, Ze nejste pfipojeni k I-Lab. Pokud jste, pak z nabidky I-Lab vyberte Log Out.

2. Z nabidky I-Lab vyberte Request Demo Key.... Vas standardni postovni klient bude
aktivovan a bude obsahovat standardni Zadost o otevieni demo-uctu. Prectéte si depesi,
doplite pozadované udaje a odeslete ji.

Pozn. Pokud se postovni klient automaticky sam neotevie, mizete prosté odeslat na
adresu ilab@acdlabs.com odeslat jednoduchy e-mail s textem napf. ,Send me a
Demo Key” a tuto zadost dopliite svym jménem, pracovistém (mistem) a pfipojte
telefonni ¢islo. Prosime, abyste si uvédomili, ze vyzadani demo key pro I-Lab je
obchodni transakce a Ze souhlasite s tim, ze po uplynuti demo-periody budete za
poskytnuté sluzby I-Lab platit.
3. Zprava obsahuijici pristupovy kli¢ ,Demo Access Key“ vdm bude zaslana e-mailem b&éhem
kratké doby, obvykle béhem jednoho pracovniho dne. V této zpravé obdrzite takeé instrukce
jak otevrit vas ucet v I-Lab.

Pozn. Nedoporucéujeme nikomu, kdo si neni dostatecné jist svoji angli¢tinou pokusit se
ziskat Demo Key, nebot jde o uzavieni obchodni smlouvy, ktera ma, samoziejmé,
pravni zavaznost. Neznalost anglictiny mize zapficinit chybné rozhodnuti.
Upozorriujeme i na to, Ze pocit anonymity za klavesnici pocitace je naprosto
fale$ny. (prekladatel)

4.7 Registrace

Abyste mohli fadné zadit praci s komerénimi sluzbami I-Lab a mohli pouzit vas novy Demo Key
musite se pfed jeho pouzitim zaregistrovat a otevfit si vlastni ucet.

1. Pokud jste zalogovani k I-Lab jako host, pak z nabidky I-Lab zvolte Log Out.
2. Z nabidky I-Lab zvolte Register at I-Lab. Objevi se nasledujici box:
Registration at ACD/I-Lab |

By registenng Account here vou will get access to ACD/-Lab
commercial and free chemical information resources, property
prediction programs and chemical databazes.

Faor new uzerz and ACD deszktop products buyers ACD provides
Limited Free Aiccess to |-Lab by Demo Key. Contact |-Lab
Adrniniztrator for details.

[f pou have Demo Key uze it |
Select thiz check box here and click OF.

[~ i want ta uze my Demo Key

../ ] x Cancel | ? Help

3. Pokud nemate po ruce vas Demo Key (viz. sekce 4.6), vyprazdnéte zaskrtavaci policko |
want to use my Demo Key a kliknéte OK.
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Pozn. Pokud chcete pouzit vaS novy Demo Key rovnou, je to mozné, zaskrtnéte
odpovidajici policko. Poté bude viak registraéni procedura popsana nize lehce
odliSna. Objevi se nékteré dalsi dialogové boxy a budete nékolikrat zadani o
zadani kédu Demo Key.
4. Prectéte si pozorné smlouvu (license agreement), ktera se objevi a pokud s ni souhlasite a
jste odhodlani ji plnit, zvolte Agree.
5. Nasledujici dialogovy box se vas dotazZe zda jste jiz registrovani na ACD Web strankach.
Pokud hodlate vyuzZivat komerénich sluzeb, doporucuje zvolit No... ikdyZ registrovani jste,

nebot informace, které jste kdysi poskytli pfi registraci na Webu mohou byt nedostate¢né
nebo i chybné. Kliknéte OK.

Registration at ACD/l-Lab

If wou are not & registered |-Lab User you should register at
|-Lab to get access to |-Lab Resources.

If wou are registered on ACD ‘web site you may use your ACO
YWeb zite registration data when registering on |-Lab. In thiz
caze your e-mail will be your [-Lab Account Login,

Are pou regigtered on ACD Web site 7

= Yes, | am registered on ACD Web site
i o, | am not registered on ACD Web sitel

W 0K I X Cancel |

6. Objevi se vam formular ,ACD/I-Lab Account Registration Form®, ve kterém vyplnite pfislusné
udaje. Udaje oznagené &ervenou znackou jsou povinné:

ACD/1-Lab Account Registration Form |

To finish/update regiztration fill the form and press OF,

Title: First Marme: * Last Mame:

Cir. - I I

* Login: | * Password: I—

* E-mail address: |
Fositian: | Phare: I—
Compar: | Faw: I—

* Countny: ILlnkn-:uwn j
Province: | * Ciby: I—

* Addiess: | Eg,sdt::l I—

* Referrer: IEIther j

Fields marked by * are required |

\/ (] x Cancel | ? Help
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Vypliite vase osobni Udaje a kliknéte OK, poté budete pozadani k zadani hesla a bude vam
ukazana informace, kterou jste vyplnili do dotazniku. Ovéfte jejich spravnost a je-li vSe
spravng, kliknéte OK.

Bude vam zaslana automaticka e-mailova zprava na e-mailovou adresu, kterou jste vyplnili.
Zprava bude oznacena jako ,Your ACD/I-Lab activation key” a bude obsahovat vas aktivacni
kdd a pfipomene vam vas login a heslo(password).

4.8 Aktivace vaseho uctu I-Lab

Jakmile jste se registrovali a obdrzeli aktivacni kli¢ musite svUj ucet aktivovat.

1.

Z nabidky I-Lab zvolte Activate Account... a objevi se vam nasledujici dialog box:

ACD/1-Lab Activation Account |

To activate pour [-Lab Account enter your Login Name and
Activation Fey received by e-mail.

Login Hame: |

Activation Few |

\/ k. x Cancel | ? Help

Vepiste vas login a aktivacni kli¢, které jste dostali e-mailem. Kliknéte OK a aktivace bude
zahgjena.

Tip Muzete (abyste predesli chybé) zkopirovat (copy / paste) aktivaéni kli¢ z e-mailu
pfimo do dialogu pouzitim CTRL+C a CTRL+V.

Obdrzite informaci, ze aktivace byla provedena Uspésné. Vas ucet I-Lab je nyni pfipraven k
pouziti. Toto je jediny pfipad, kdy potfebujete pouZit vas aktivacni klic.

4.9 Logging In

Jakmile jste Uspésné registrovani, muzete se pfipaijit (log in).

1.
2.

Z nabidky I-Lab zvolte Login a kliknéte na knoflik I-Lab Login na stavové listé.

Budete poZadani o login name a password.

Pozn. Pokud se chcete pfipojit jako host (guest), jednoduse kliknéte na knoflik aniz
poskytnete login a password.

Kliknéte OK. Objevi se potvrzeni vaseho spojeni s I-Lab.

Pozn. Pokud neni spojeni mozné objevi se chybové hlaseni (error message). Mlizete se
zkusit pfipojit pozdéji.

Podle instrukci v sekci 4.5 zkuste znovu pouzit IUPAC Name Free calculation.

Pokud chcete pouZit jinou funkci I-Lab pak z nabidky I-Lab zvolte nazev sluzby, kterou chcete
pouzit. Objevi se box Zadajici potvrzeni objednavky ,Confirm your request” ve kterém muzete
zvolit No, pokud se rozhodnete objednavku zrusit.




5. Kresleni slozitéjsich struktur

5.1 V kapitole probereme

Nyni, kdyZ jsme se seznamili se zaklady kresleni struktur v kapitole 3, a a vidéli, jak mohou byt
struktury pouzity jako vstupni data pro vypodty, v tomto pfipadé weboveé orientované, v kapitole 4,

ChemSketch.

V této kapitole se naucime jak:

e pouzivat tabulku substituentd pro kresleni riznych fragmentu;

o rychle kreslit cyklické struktury;

e odstrafiovat a zaménovat atomy;

o kreslit dvojité a trojné vazby;

o kreslit nabité atomy, kationty a anionty; a

e meénit rGzné vlastnosti atomu.

5.2 Pouziti tabulky substituentu

Tabulka substituentil (Table of Radicals) obsahuje pfipravené, nakreslené struktury
aminokyselin, chranicich skupin, nukleotidl a jinych €asto pouzivanych fragmentt molekul.

1. Vycistéte si pracovni pole podle pokynd, které jsme se naugili.

2. Kliknéte na knoflik Tabulky substituentti |=——=| na listé odkaz(. Zobrazi se :

Table of Radicals

— Chains
n-Cy | n-Cq| n-Cs| i-Pr |
-Bu | s-Bu | 1-Bu | i-Am|

— Cycles

@| ) |CE?|C'33|

AlOlS|O]

— C-Groups
Oty | SO c=on| o |

Sulfato

R O

N
0O—S—0H

I

 Mizcellaneous
NO, NCO | DAc | SOsH POy

— Amino Acids
e o

Bu- | Omn-| Val- |

CFy | CCly |liprly| CPhg |

0Ny | NCS | NHAC SO.H | OPIH,

CHyPh| COPh | COf-P1] COfFBul

NO | OCN | OCHD SO,MH, OPOH,

— Protecting Groups —
BOC (B2 DAN |

CHO | COCH, | CONH, | COC |

OND | SCN |NHCHO SO0,01| OMe |

T0S | TFA | ACA |

COOH | CODMe | CODE| COOPH|

My | NG HSO;H OO H SOCF,

FMOC| THP | 986N

? Help |

ACD/ChemSketch

UzZivatelska pfirucka
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. Kliknéte na knoflik cyklohexanu CJ v tabulce.

4. Knoflik cyklohexanu se nam umisti (a je i aktivovan) i na listé odkazu na pravé strané.

. Opakujte to samé s knoflikem cyklopentanu ‘G )

Pozn. Pokud vyberete dalSi fragment z tabulky, umisti se vam jeho tlacitko na listé
automaticky. K odstranéni téchto knofliki z liSty, dvakrat kliknéte na kterykoliv
z nich a potvrdte Yes.

5.3 Kresleni cyklickych struktur

. Zvolte knoflik cyklopentanu C} na listé odkazu
NEBO jej zvolte z Tabulky substituentu.
. Kliknéte na pracovni plochu a nakresli se vam na ni péti¢lenny kruh.

. Na téze listé vyberte knoflik cyklohexanu CJ . Aktivujte Sipkou mysi naznacenou vazbu

Q‘ a kliknéte na ni. Nakreslili jste nasledujici strukturu: %

. Opkujte postup a nakreslete:

. Kliknéte na tlacitko Set Bond Vertically ﬂ? a poté na naznacenou vazbu a

otodite vzorcem tak, Ze dostanete: w

. Kliknéte na knoflik Tabulka [=—-=| na list& odkaz.

. V Tabulce, vyberte karboxyl . " kliknutim na jeho knoflik E0H |

. Kliknéte postupné na naznacené atomy tetracyklu “ado oznacenych
AN

pozic zavedete karboxyl:

HO 0



OH 4—
I'g
HO <+ CH,
Ve
o OH CH,
Odstrarite atomy ozna&ené Sipkou ;o 0% ziskate © -
o H,C s
70

Muzete to udélat dvéma zplsoby: odstrante atomy postupné po jednom (viz sekce 3.2.3) anebo
je odstrarite najednou.

5.4.1 Odstranovani nékolika atomu najednou
1. Kliknéte na knoflik pfepinace lasa @ na listé struktur a aktivujte funkci vybéru lasem Q

VSimnéte si, Zze tim zaroven aktivujete nastroj vyber/pohni (Select/Move).
2. Tahnéte lasem jako na obrazku a vyberte oznacené atomy:

Pozn. TecCkovana Cara na obrazku ukazuje kudy mate lasem tahnout, na vasem obrazku
se ale nenakresli, pouze atomy, které budou do lasa uzavieny budou vybrany
| (aktivovany).

3. Kliknéte na mazaci knoflik EI na zakladni listé.

4. Kliknéte na kterykoliv z vybranych atom( a vSechny je vygumujete najednou.

Pozn. Muzete vybrat atomy, vazby a fragmenty dvéma zpulsoby, lasem Q anebo

obdélnikem IE' Vybér mizeme zrusit tak, Ze klikneme kamkoliv na prazdné

misto na pracovni ploSe.

5.5 Zaména atomu

OH

1. Kliknéte na knoflik dusiku na listé atomu vlevo a pak kliknéte na kazdy z tenkou Sipkou
oznacenych dusiku.

2. Kiiknte na knoflik kysliku [ 0 | na listé atoma a pak kiiknéte na i uhliky oznagené Sipkou
s plnym hrotem.

Pozn. Nelze nahrazovat atomy nastrojem souvislého kresleni (viz sekce 3.2.6).



5.6 Kresleni dvojnych a trojnych vazeb

1. Kterymkoliv nastrojem bud normalniho kresleni i , souvislého kresleni _g nebo
kresleni retézcu kliknéte na oznacené vazby

H2
NH
NH 2
N H ‘gA'/NHz i ’\\‘ HN—{
/! N _ NH,
o

v s . . g //
N zménite je tak na dvojné: ¢ | P
HO™ NTRCNHTN OH A~

| HO I\II
OH OH

2. Pouziti nastroje Zména polohy dvojné vazby &i vodiku |3 | muZe byt jemné vyladéna
struktura tak, jak si ji pfejete. Zvolte tento nastroj a kliknéte na oznacené vodiky a vazbu.
VSimnéte si pohybu vodikd a vazby pfi opakovaném klikani na totéz misto.:

5.7 Kresleni nabitych atomu, aniontd a kationtd

V této kapitole budeme kreslit nasledujici struktury:

HsC HsC HsC

NH,~CHj N—CHj N——CHj

kation anion volny radikal
HsC H3C H3C HsC
+eo - \ \

NH—CH3 NH—CH3 N: *N-
kladny radikal negativni radikdl singletovy biradikal tripletovy

ion ion biradikal

1. Stisknéte knoflik uhliku na lis§té atomU a nastroj normalniho kresleni v . Kliknéte na

jedno misto na pracovni ploSe tfikrat. Nakreslili jste strukturu:
H3C

CHj

2. Stisknéte knoflik dusiku a kliknéte na stfedni uhlik fragmentu a nahradte jej dusikem:

H-C
CAA
NH—CH,

3. Kliknéte na spodni trojuhelnikovy razek knofliku naboju (+) | * .4 vlevo na listé atomu a
roztahnéte nabidku nastrojl:




¥ | Kadny (+) naboj a zvySeni naboje;
_ zaporny (-) naboj a snizeni naboje;
“ 1 radikal;
"1 Kadny radikal ion;
- zaporny radikal ion.
4. Kliknéte na knoflik (-) | = | a pak na skupinu NH ve vzorci a udélejte z ni anion:

H,C
N—CH,

5. Kliknéte pravym tlagitkem mysi a pfepnete nastroj na (+) (anebo zvolte | + | ze skupiny

knoflikt) a kliknéte na dusik dvakrat a udélate z néj kation:
HsC

NH,—CHj

Pozn. Pokud pouzivate knofliky nabojt, | + | nebo | = |, ke zméné naboje nekovld méni

se odpovidajicim zplsobem i pocet vodikovych atom( tak, aby byla zachovana
vaznost. KdyZ zménite ndboj u kovu méni se naboj podle chemicky smysiného
mocenstvi pfislusného kovu. (Bézna mocenstvi prvkud jsou uvedena v Periodické
tabuice.)

6. Zvolte knoflik radikalu | * | ze skupiny knoflik(i ukazanych v kroku 3 vySe a kliknéte na

skupinu NH, — znazornite tak volny radikal:
H3C

N——CH,

7. Kliknéte na pravé tlaCitko mySi na volné pracovni ploSe a nastroj se zméni na kladny radikal

ion anebo zvolte knoflik i a kliknéte na dusik abyste z néj udélali kladny radikal ion:

HsC

+eo
NH-CHj

8. Kliknéte na pravé tlacitko mySi na volné pracovni ploSe a nastroj se zméni na negativni

radikal ion | =* | a kliknutim na dusik jej zménime na negativni radikal ion:
HsC

NH—CH,

9. Zvolte knoflik mazani EI nahofe na zakladni li§té a kliknéte na pravou skupinu CH; a
vymazte ji.

10.Ze skupiny knoflikd ukazanych v kroku 3 zvolte radikal | * | a kliknéte na skupinu NH
nékolikrat, az ziskate nasledujici singletovy biradikal:
HsC

\

N:




11.Klikejte dal nastrojem radikal az nakreslite tripletovy biradikal:
HsC

\

-N-

5.8 Zména viastnosti atomu

Pokud potfebujete zobrazit vaznost nebo isotopickou hmotu atomu ve struktufe nakreslené
ChemSketch — nebo zménit typ pisma &i velikost jak je atom znazornén je tfeba pouzit nastroje
vlastnosti (Properties).

1. Klinéte na knoflik vyber/pohybuj | (& |

2. Dvakrat kliknéte na atom jehoz vlastnosti si pfejete zménit. Otevie se dialog box vlastnosti.
Zvolime zalozku Atom:

& Properties [ 7 [2]
|| j | Savel Del I

Comman  Akam IBn:nr'u:II

|Arial =i =]
Bls] | 7]
CH [Z Show

H}” alwlrn] | atomSymbal |

| Apply I | Set Default |

|Jpdate From Festore Default

3. Volbou tlagitka LElHIRIH¥ 1M] se Zzobrazi nastaveni, které Ize zménit

C — symbol atomu,

H — pfipojené vodiky,

n — nasobitel pfipojenych vodiki,

q — naboj,

V — mocenstvi,

| — isotopicka hmota,

N — Cislovani atomU v celé molekule.

4. Jakmile nastavite ty vlastosti, které jste chtéli ovlivnit kliknéte na Apply a zména bude
provedena na vybraném atomu.



6. Slozité struktury, retézce SMILES, a reakéni
schémata

6.1 V kapitole probereme

Tato kapitola je dalSim krokem v kresleni slozZitéjSich struktur. Probereme dva druhy
optimalizace kresby: optimalizace pro u€ely zjednodusSeni strukturniho vzorce v plo$e zobrazeni
(2D)* a optimalizace v prostorovém pohledu pomoci jednoduchého modelu silového pole (3D).
Pokud je toto vas prvy kontakt s ChemSketch doporuéujeme, abyste nejdfive probrali pfedchozi
lekce.

V této kapitole se naucime jak:

¢ nakreslit struktury cyklickych alkanu a peptidd s pouzitim 2D optimalizace; nastroj vycisténi
(Clean) struktury;

e prevést strukturu na fetézec formatu SMILES a vice versa;

e pouzit nastroj 3D Optimalizace pro nakresleni prostorovych projekci struktur (3D) struktur
bicyklo[2.2.2]oktanu, triptycenu, kubanu a dodekahedranu;

e kreslit reakéni schémata.

6.2 2D optimalizace

Nastroj Clean @ obsahuje proceduru urcité 2D-optimalizace nakreslené struktury, {j.

pfekresleni a zménu velikosti tak, aby délky vazeb a vazebné uhly byly pokud moZno standardni.
Pouzitim této moznosti je snadnéjSi nakreslit hezky celou fadu struktur. Pfectéte si znovu
kapitolu 3.2.8. Par pfikladi nam to ukaze:

6.2.1 Nakresleni struktury cyklickych alkant

é) &' Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem cycloalk.exe, ktery si mGzete downloadovat
z webové stranky ACD, ze sloZzky Movies.

Tato metoda nam pomuze kreslit cyklické alkany snadno a rychle. Nakreslime si nejprve
cyklononan:

* 2D a 3D znamena two- a three-dimensional, dvou- a trojrozmérny (pozn. prekl.)

ACD/ChemSketch UzZivatelska pfirucka 38
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1. Pfepnéte ChemSketch do médu struktur | =tructure | a vymazte vSe na pracovni ploSe tak, Ze
zadate CTRL+A a pak DELETE.

2. Zvolte nastroj kresleni retézct a tazenim mys3i nakreslete fetézec o 9 uhlicich.
VSimnéte si znovu, Ze indikator u kursoru vam uhliky sam spogita.

HaC CH,

3. Kliknéte pravym tlagitkem mysi a pfepnéte se do normalniho kresleni M a spojte tahem

mysi ona koncové uhliky vazbou.
I S N S
HaG CHy —=

4. Kliknéte na nastroj clean @ a ziskate nasledujici cyklus:

@ Zkuste si nakreslit kruhy C4 a Cg za pouziti této techniky.

6.2.2 Tvorba struktury cyklického peptidu

é é) Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem pept.exe, ktery si mizete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies.

Nakresleme si cyklicky tripeptid Tyr-Ala-Trp. Znovu se pfesvéd&ime o uzite€nosti knofliku clean.

=

1. Pfepnéte ChemSketch do médu struktur | Structure | a vymazte vSe v pracovnim poli sekvenci
CTRL+A a DELETE.

2. Z okna $ablon (Template Window) EE vyberte zalozku [Aminu Acids

3. Z nabidky aminokyselin kliknéte na tyrosin a pak kliknéte na pracovni plochu. Tyrosin se nam
tam okopiruje. (Tyrosin zUstane pro kresleni aktivovan (je naznacen ,stinem* az do dalSiho
povelu, mizeme jej levym tlacitkem mysSi nakreslit kolikrat chceme, aktivaci zrusime pravym
tlacitkem mysi.)

_ID_I
4. Z tabulky substituentl |Z---| vyberte postupné alanin Ala-]a tryptofan Trp-|a pfipojte je
jako substituenty na Sipkou oznagena mista. VSimnéte si, Ze konce substituentu jsou
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.samolepici®:
] 0 ]
/@A‘H\DH /@/\‘HLDH /O/\‘)LDH
HH HM._ .0 HN._ .0
HO {; HO I HO I
—
H.C" “NH — H,C™ "HH

1 Z 1

" 0

Pozn. Vsimnéte si, ze ,stin“ molekuly vybrané z Sablony ¢&i tabulky substituent( pred
prekopirovanim do pracovni plochy muzete preklopit (i nékolikrat) tabulatorem
TAB. Podobné funguje i nastroj, ktery tvofi instantni Sablony z nakreslenych
struktur @ na lidté struktur. Aktivaci (stin) kopirované molekuly zruSime opét
pravym tlaCitkem mysi.

5. Kliknéte pravym tlagitkem mysi na nastroj vybrat/premistit | (3| a mysi ,uchopte“ a
pretahnéte skupinu NH, na misto skupiny OH jak je naznaceno:
o o

/O/\\)\\D H /O/\\)\NH
HH u] HH
HO

L =" X

Hye ™ HH H,o 7 N

o o
‘ | |
MRz Sy M
H H

6. Pak uz jen kliknéte na nastroj clean @ a ziskate cyklicky peptid:
H,C

@ Zkuste si nakreslit jiné cyklické peptidy, napfiklad Gramicidin S:

Phe «— Leu «— Qrn «— Val

. !

Pro Pro

' t

Val — Orn— Leu— Phe

6.3 Retézce SMILES - Novinka verze 5.0!

ACD/ChemSketch verze 5.0 mlze od nynéjSka prevadét zapisové fetézce SMILES (Simplified
Molecular Input Line Entry Specification) na struktury a naopak, struktury na fetézce SMILES.

z pouzivanych forem pocitacové representace struktur tam, kde technika neumoznuje kresleni)
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muZze byt naleze na webovych strankach spole¢nosti Daylight Chemical Information Systems,
Inc. na nasledujici URL adrese:

http://www.daylight.com/dayhtml/smiles/smiles-intro.htmi

6.3.1 Generovani retézcti SMILES
Nyni vytvofime fetézec SMILES pro cyklicky peptid naktesleny v sekci 6.2.2.

1. Pokud méate na pracovni ploSe nakresleno vice struktur, zvolte tu, pro kterou chcete generovat
fetézec SMILES, v nasem pfipadé, feknéme, cyklicky peptid.
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2. Z nabidky Tools zvolte Generate SMILES Notation. Generovany fetézec bude zobrazen
pfimo pod zvolenou strukturou:

[0}
NH
HO
O

C4(=0)C(Cclcce(ce1)0)NC(=0)C(NC(=0)C(Ce2enc3c2eccc3)N4)C

3. Nyni mlzete prekopirovat textovy fetézec SMILES tim, Ze jej vyberete, pouzijete povel
CTRL+C ke kopirovani do Windows clipboardu. Pak mizete zobrazit Fetézec v libovolném,
napr. textovém &i tabulkovém editoru pomoci povelu vlozit (paste) anebo CTRL+V.

Pozn. Pokud mate na pracovni ploSe nékolik struktur a zvolite povel Generate SMILES
Notation aniz byste kteroukoliv vybrali, utvofi se fetézce SMILES pro vSechny
struktury oddélené teckou.

6.3.2 Generovani struktur z fetézct SMILES

Nyni se vam muaze hodit i opaény proces (nékteré databaze, napf., poskytuji misto struktur
SMILES fetézce) — generovani struktury z fetézce SMILES. Nejdfive obratime postup
v pfedchozim pokusu.

1. Vyberte textovy fetézev ziskany v pfedchozim cviceni:
[ ] u

n C4(=0}C(Celcoclcel jD]NC[:DjC.[NC[:D]C[CcEcncSnﬂcccchNde .

2. Z nabidky Tools zvolte Generate Structure from SMILES. Program vytvofi strukturni vzorec
a vloZi jej pod textovy fetézec SMILES:

C4(=0)C(Cc1cecc(cc1)O)NC(=0)C(NC(=0)C(Cc2cnc3c2cccc3)N4)C

NH
HaC \
NH N
o S

NH

HO
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3. Pokud nemate pfislusny fetézec na pracovni ploSe, volba nastroje Generate Structure from
SMILES zobrazi dialogovy box kam napiSete fetézec ru¢né:

Generate Structure from SMILES

Source Text
|7| clocooc]|

4" k. x Cancel | ? Help

4. Kliknéte OK a generovana struktura se objevi jako stin Sablony na kursoru:
5. Kliknéte s nim do pracovniho prostoru a tim jej tam vioZite.

6.4 3D optimalizace

Tato kapitolka ukazuje jak nakreslit projekeni prostorové vzorce s relativné realistickymi
vazebnymi uhly a délkami. Je zfejmé, Ze to ¢asto muze byt obtizné nakreslit takovou strukturu
v odpovidajicim méFitku. Nastroje 3D-Optimalizace a 3D-Rotace pomohou uzivateli se s timto
ukolem rychle vyrovnat. Mohou poskytnout i jednoduchou predstavu o prostorovém usporadani
molekul, podobnou jednoduchym molekularnim modelim. Tyto nastroje nam umozni kreslit
skutecné slozité molekuly relativné snadno pomoci ACD/ChemSketch.

Algoritmus 3D optimalizace je originalni program molekuldrné mechanického vypoctu se silovym
polem, zaloZeny na parametrizaci CHARMM?®. Modifikace tohoto programu byla provedena
hlavné& proto, aby se zvysila jeho stabilita a rychlost. VSimnéte si, Ze 3D-optimizér NENi

v zadném pfipadé plnohodnotnym programem pro molekularné mechanické vypodty. V této
pouzité verzi je jeho cilem poskytnout s rozumnou reprodukovatelnosti dostate¢né kvalitni
konformacni 3D projekce z (mozZna velmi nerozumnych) 2D kreseb, spiSe nezZ precizni
optimalizace 3D struktur.

Pokud 3D-optimizér vytvofi konformace odliSné od vami oéekavanych, je tfeba aby vas to
nepfekvapilo. Je vlastné qvintesenci konformacéni analyzy, Ze molekuly maji typicky mnoho
konformaci. Optimizér najde jenom jednu z nich a nemusi to byt ta oéekavana. Tak napfiklad,
muZete ocekavat, Ze cyklohexanovy fragment bude Zidlicka a optimizér ukaze zkfizenou vanicku,
ktera je jednou z vhodnych konformaci (a vskutku, u Fady struktur jsou takové fragmenty ve
svych zkfizenych formach). V takovém pfipadé miizete zkusit opravit strukturu manualné a
provést 3D-optimalizaci struktury jesté jednou.

Mize se stat, Ze budete chtit provést fadnou konformaéni analyzu své molekuly za pouziti
specializovaného programu pro molekularni mechaniku anebo kvantové-chemické optimalizaéni
geometrické vypocty. ChemSketch 3D-optimalizovana struktura vam muaze poslouzit jako
vstupni data.

Pozn. Struktury mohou byt takto modelovany pokud obsahuji atomy C(1V), H(l), F(l), CI(),
Br(l), I(1), N(lI1, V), O(ll), S(II, IV, VI) se standardni vaznosti. Struktury s nabitymi

® B. R. Brooks, R. E. Bruccoleri, B. D. Olafson, D. J. States, S. Swaminathan, and M. Karplus.
CHARMM: A program for macromolecular energy, minimization, and dynamics calculations. J.
Comput. Chem. 4 187-217 (1983).
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| atomy (s vyjimkou azidu a nitroskupiny) nemohou byt optimalizovany.

6.4.1 Kresleni bicyklo[2.2.2]oktanu

é é) Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem bicyc.exe, ktery si muzete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies.

Pfepnéte ChemSketch do | Structure | médu a vycistéte pracovni plochu, nebo oteviete Cistou
stranu.

1. Z nabidky Options zvolte Preferences a svolte zaloZku Structure.
2. Vymazte pole Add Hydrogens a kliknéte OK.

3. Z tabulky substituentt g?ﬂ zvolte cyklohexan [:j . Kliknéte do pracovniho prostoru a

vlozte tam cyklohexan.

4. Kliknéte na nastroj normalniho kresleni _F a nakreslete uhlovodikové pfemosténi (vazby

tahnete pfi kresleni mysSi na pozadovanou délku) podle schématu:

(-0 UL

5. Kliknéte na nastroj 3D optlmallzace a ziskate 3D model ze své struktury.

Pozn. Pokud mate na pracovni ploSe vice nez jednu strukturu muzete tu k 3D-

optimalizaci vybrat jednim z nastroj: vybrat/pohybovat Q ,
vybrat/pohybovat/ménit velikost @ anebo 3D rotace | |.

6. Pokud je zaskrtnuta moznost Switch to 3D Rotation mode v zalozce Structure z
dialogového boxu Preferences (nabidka Options), budete optimalizaci automaticky zvolen

nastroj 3D rotace. Pokud tomu tak neni, muzete zvolit nastroj 3D-Rotace ﬁ . Umistéte

kursor nad libovolnou vazbu ¢&i atom a tdhnéte mysi. Struktura se bude ,otacet v prostoru®.
Natocte ji takto:

Pozn. Z nabidky Options zvolte Preferences a vyberte zalozku Structure. Zde muizete
zvolit, zda ,zadni* vazba bude pferusena ¢i ne volnou Enable v nastroji pro kfizeni
vazeb Bonds Intersections.

Muzete ménit pozici kfizicich se vazeb nastrojem Bring Bond to Front (CTRL+F)
¢i Send Bond to Back (CTRL+K) (z nabidky Tools) aplikovanym na zvolenou
vazbu. Muzete také presunout zadni vazbu dopfedu nastrojem zmény polohy

Change Position & pokud zaroven drzite klavesu SHIFT. VSimnéte si, Ze se pfi
stisknuti klavesy SHIFT sméni znacka u kursoru.
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@ Zkuste si nyni nakreslit nasledujici strukturey sami.

bicyklo[2.2.1]heptan

- bicyklo[4.2.1]nonan

6.4.2 Kresleni struktury triptycenu

% é’ Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem triptyc.exe, ktery si mizete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies.

Pfepnéte se do modu | Structure | a vyCistéte pracovni plochu &i oteviete novou stranku.

1. Nakreslime si bicyklo[2.2.2]oktan jak popséano vySe

NEBO kliknéte na Template Window |[=#8 | na li&t& struktur, poté na zalozku Bicyclics

[Ei-::y-::li-::s a tam zvolte pfislusnou strukturu.

2. Z tabulky substituentd |=- | zvolte benzen If;:l :

.

3. Umistéte kursor nad vazbu a a kliknéte — pfipoji se benzenové jadro:

h h
e o

4. Opakujte kroky 2--3 pro vazby b a ¢ a ziskate:
S

. /s

5. Pokud mate na pracovni ploSe vice neZ jednu strukturu vyberte tu svou nastrojem a , @

nebo ﬁ .
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6. Kliknéte na nastroj 3D optimalizace atn a ziskate 3D-model:

7. Pokud je zaSkrtnut check box 3D Rotation mode v nabidce Structure z dialog boxu
Preferences (nabidka Options) pfepne se program automaticky do médu 3D rotace jakmile

je 3D optimalizace hotova. Pokud ne, pouZijte ﬁ Umistéte kursor nad atom €i vazbu
struktury a tahem mysi ji ,otaCejte v prostoru®.

8. Z nabidky

Tools zvolte Show Aromaticity aby se ukazaly kruhy s delokalizovanymi vazbami:

6.4.3 Creating the Structure of Cubane

é’ é’ Tato

z webové stra

Pfepnéte se

sekce je do jisté miry shodna s filmem Pr_cub.exe, ktery si muzete downloadovat
nky ACD, ze slozky Movies.

do modu | Structure | a vyCistéte pracovni plochu &i oteviete novou stranku.

1. Z tabulky substituenti j?jj vyberte cyklobutan | [] |. Viozte jej dvakrat na pracovni

plochu.

2. Zvolte [-¥

a spojte rohy cyklobutant vazbami tahem mysSi do podoby hranolu:

E

N

B R B L AN
RN RN AV AVERNAN

3. Kliknéte na }tu a ziskate 3D model kubanu.

4. Zvolte | @

, pokud jiZ neni zvolen.

5. Umistéte k

ursor nad atom ¢&i vazbu struktury a tahem mysi ji ,otacejte v prostoru®:
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Pozn. Z nabidky Options zvolte Preferences a vyberte zalozku Structure. Zde muzete
zvolit, zda ,zadni“ vazba bude pferudena &i ne volnou Enable v nastroji pro kfizeni
vazeb Bonds Intersections.

Muzete ménit pozici kfizicich se vazeb nastrojem Bring Bond to Front (CTRL+F)
¢i Send Bond to Back (CTRL+K) (z nabidky Tools) aplikovanym na zvolenou
vazbu. Muzete také presunout zadni vazbu dopfedu nastrojem zmény polohy

Change Position & pokud zaroven drzite klavesu SHIFT. VSimnéte si, Ze se pfi
stisknuti klavesy SHIFT sméni znacka u kursoru.

@ Nakreslete si sami nasledujici struktury:

@ prizman
@ hexacyklo[4.2.0.0%°.0°°.0*%.0""°|dekan

6.4.4 Kreslime strukturu dodekahedranu ([5]fullerenu-Cy)

é) %' Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem fuller.exe, ktery si mizZete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies.

Pfepnéte se do modu | Structure | a vyCistéte pracovni plochu &i oteviete novou stranku.

1. Z tabulky substituentt <"l zvolte cyklopentan O . VlozZte jej na pracovni plochu.

—i_I_1_I
e

2. Postupné mysi pfidejte kruh na nazdou z vazeb:

SRR

3. Kliknéte na pravé tla€itko mySi a zvolte nastroj a .
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4. Tahem mysi pfemistéte atomy a, ¢, e, g, i na atomy b, d, f, h, j podle obrazku:

5. Zvolte uhlik na listé atomu a kliknéte na atomy oznacené Sipkou:

"y,

' HaC CHz
—
*-  HaC Ha
T CHa

6. Tahem mysi spojte jednoduchou vazbou vSech pét methyll:

7. Kliknéte na

6. Zvolte ﬁ

e

pak optimalizace zkonvergovala neobvyklym zplsobem. Pouzijte klavesu Undo a

vrate se zpét. Poté pouzijte klavesu Clean @ , pfipadné miizete pomoci nastroje a
pohnout s nékterym atomem a provést optimalizaci znova.

=

a ziskate 3D model.

Pozn. Pokud optimalizace vytvofi ,Moebiovskou” strukturu namisto fullerenu

&

@

, pokud jiZz neni zvolen. Umistéte kursor nad atom &i vazbu struktury a tahem mysi
ji ,otacejte v prostoru®:

@+ .

Pozn. Z nabidky Options zvolte Preferences a vyberte zalozku Structure. Zde muzete
zvolit, zda ,zadni“ vazba bude pferuSena &i ne volnou Enable v nastroji pro kiizeni
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vazeb Bonds Intersections.

Muzete ménit pozici kfizicich se vazeb nastrojem Bring Bond to Front (CTRL+F)
¢i Send Bond to Back (CTRL+K) (z nabidky Tools) aplikovanym na zvolenou
vazbu. Muzete také presunout zadni vazbu dopfedu nastrojem zmény polohy

Change Position & , pokud zaroven drzite klavesu SHIFT. VSimnéte si, ze se pfi
stisknuti klavesy SHIFT sméni znacka u kursoru.

Zkuste si nakreslit sami:

@ [4,6]Fulleren-C., @ [5,6]F ulleren-C.,

6.5 Kresleni reakéniho schematu

é) &' Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem reaction.exe, ktery si mizete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies. V této sekci si namalujeme reakéni schema:

)
Nebw ==

Pfepnéte se do modu | Structure | a vyCistéte pracovni plochu &i oteviete novou stranku.

1. Z tabulky substituenti j_.':'_.g zvolte benzen @ . VlozZte jej na pracovni plochu.

—1_1_1

2. Stisknéte klavesu TAB tak, ze se vam stin Sablony pfevrati. Nékolikerym kliknutim nakreslete:

O Q @@*

Pozn. Abychom nakreslili spojené kruhy umistime kursor nad vazbu a klikneme Sablonou.

3. Stlsknete TAB aby se stin Sablony opét preklopil a vlozte ji jako samostatnou strukturu.
Kliknéte na prave tlacitko a stin Sablony zmizi.

SOOI

4. Zvolte nastroj normalniho kresleni na horni li§té struktur a kliknéte na vazbu, aby se

prfeménila na trojnou:
@|
= Ly &
v
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5. Nakreslete triptycen jak je popsano v sekci 6.3.2 a umistéte jej vedle nakreslenych struktur:

6. Z listy struktur zvolte nastroj Plus | =+ | a kliknéte mezi prvé dva aromaty:

)
Sl ==

7. Kliknéte na nastroj reakéni Sipka |=*4 a kliknéte nebo nakreslete tahem mysi:

)
C O —

Pozn. Kliknutim na trojuhelni¢ek dole na knofliku =4 muzeme volit mezi fadou Sipek.
Nékteré se vSak chovaji jako grafické objekty a nemusi byt fadné exportovany.

8. K upraveni polohy znaménka plus v rovnici zvolte nastroj vybéru a pozice | &/ kliknéte na
objekt a pfetahnéte jej mysi.




7. Pokrodgilé kresleni, pouziti Sablon

7.1 V kapitole probereme

Tato kapitolka vas pfivede jesté blize dokonalému zvladnuti kresleni chemickych struktur.
Seznamite se v ni s pouzitim tzv. 8ablon (template). Naucite se:

nékteré uzitecné zpusoby pouziti $ablon (template);

pouZiti nastroje okamzité Sablony (Instant Template) pro kresleni struktur s opakujicim se
motivem;

dal$i moznosti vyuziti tabulky substituentt (Table of Radicals);

jak pouzivat okno $ablon (Template Window) pro kresleni molekul DNA a komplexnich
biomolekul;

jak tvofit vlastni Sablony; a
jaké Sablony jsou napf. k dispozici na webovych stranach ACD.

7.2 Prehled

ACD/ChemSketch obsahuje nasledujici nastroje pracujici s Sablonami:

Tabulka substituentt ||

.

okamzita $ablona @ ;
okno Sablon EE ;a
do jisté miry Ize jako zasobarnu $ablon pouzit i ACD/encyklopedii | .

Zatimco spojovaci bod (samolepici) kterékoliv $ablony z tabulky substituentt je predem dan
(neménny), nastroje okno Sablon a okamzita Sablona umozriuji zvolit jakykoliv atom ¢i vazbu
tak, ze se stane spojovacim centrem jednodus$e tak, Zze na ni klikneme. Ncméné nezalezi na to,
odkud dana Sablona je, principy jejich spojovani jsou stejné. Je nékolik zpusobu jak pfipojit
Sablonu k nakreslené strukture:

= Spojenim vazeb nakreslené struktury a Sablony: umistéte kursor nad vazby stinem

Sablony tak, Ze se dvé vazby prekryvaji a kliknéte.

= P¥ipojenim Sablony k nakreslené struktufe: umistéte kursor nad odpovidajici atom tak, ze

body ve kterych se ma struktura a bod(y) stinu Sablony spojit jsou nad sebou a kliknéte.

= Vytvofenim ,spiro” spojeni mezi $ablonou a strukturou: umistéte kursor nad atom jenz ma

byt spiroatomem a kliknéte zatimco drzite klavesu SHIFT stisknutou. Pokud drzime dvé
struktury nad sebou a tiskneme a povolujeme SHIFT je utvofeno bud spiro spojeni nebo
spojeni dvou center vazbou. Zkuste si na dvou fragmentech cyklohexanu.

Pozn. Stin Sablony miizete podle potfeby preklapét klavesou tabulatoru TAB.

ACD/ChemSketch UZivatelska prirucka 51
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7.3 Tabulka substituentu

Tabulka substituentt (Table of Radicals) je soubor chemickych fragmentl pro kresleni struktur.
Jejich jména a v nékterych pfipadech i zkratky jsou uvedeny tak, ze snadno mizeme prevést
chemicky ,tésnopis“ ma smysluplnou strukturu.

7.3.1 Kreslime strukturu fluoreskaminu

% é’ Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem fluor.exe, ktery si miizete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies. V této sekci si namalujeme:

Pfepnéte se do modu | Structure | a vycCistéte pracovni plochu &i oteviete novou stranku.

1. Z tabulky substituent [=-—=i| zvolte cyklopentan O )

2. Vlozte jej na pracovni plochu.
3. Kliknéte (Click) do oznacené polohy a drzte stisknutou klavesu SHIFT ziskate dva spiro-
spojené cyklopentany:
fCIick+5hift
—_—

4. Z Tabulky substituentt —-""=| zvolte benzen @ . Nejprve kliknéte na ozna€enou vazbu a

pfipojte benzenovy kruh a potom kliknéte na oznaceny atom a pFipojte fenyl:

5. Stisknéte knoflik kyslik El na listé atomd (vSiméte si, Ze nastroj normalniho kresleni -‘r’(
se sam aktivuje). Kliknéte na oznacené atomy a nahradte uhliky kysliky:
Click
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6. Kliknéte na pravé tlacitko mysi a pfepnete nastroj na kresleni tazenim mysi -Q' . Dvakrat
kliknéte (double-click) na oznacené atomy a pfipojte tak na dana mista skupinu OH:

Double-click Double-click

7. Kliknéte na oznaCené vazby a zmérite je tak na dvojné:

7.4 Nastroj okamzité sablony

Muze se naskytnout situace, kdy budete potfebovat vkladat fragment, ktery neni v Tabulce

substituentl. Zde se hodi nastroj okamzité Sablony @ jako nastroj pro vkladani. Je lepsi
nez sam povel kopiruj a vioz, neb zde mizeme uréit bod spojovani.




Pokrocilé kresleni, pouziti $ablon

7.4.1 Tvorba struktury cyklického oligomeru

é) %' Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem oligomer.exe, ktery si mlzete
downloadovat z webové stranky ACD, ze sloZky Movies. V této sekci si namalujeme:

1. Pfepnéte se do médu | Structure | a vyCistéte pracovni plochu (CTRL+A, DELETE) &i oteviete

novou stranku.

2. Z tabulky substituentt -~ "= zvolte benzen @ . Posunte kursor do hodni ¢asti pracovni

plochy na stfed a kliknutim tam benzen umistéte.

3. Z tabulky substituentii zvolte ethynyl | C=CH| a kliknéte na atom oznaceny Sipkou a pfipojte

jej ke kruhu:
O Q
\ CH

4. Aktivujte nastroj okamzité Sablony (Instant Template) @ a kliknéte na oznaceny atom.

Stvorite okamzitou Sablonu
SN
CH --—

5. Kliknéte na atom oznaceny Sipkou a pfipojte Sablonu:
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6. Kliknéte na @ znova a kliknéte na atom oznaceny Sipkou a Sablonou se stane cely
fragment:

7. Kliknéte na atomy a pfipojte Sablony jako na obrazku. Pravym tladitkem mysSi pak zruste
Sablonu:

hey hes

8. Zvolte normalni kresleni v a kliknéte na oznaceny atom a uzavrete kruh:

ST
S

7.5 Okno sablon

Okno Sablon (Template Window) je nejsofistikovanéjsi nastroj ze v3ech operaci se $ablonami v
programu ChemSketch protoZze umozZiiuje pfedorganizovat a uschovat struktury &i kresby, které
muZete chtit kopirovat pozdéji.

é é) Kratka exkurse do pouziti ChemSketch Sablon (templatu) je k dispozici jako film
templ_st.exe downloadovatelny z webové strany ACD ze slozky Movies.

7.5.1 Nakresleni fragmentu molekuly DNA

& é’ Tato sekce je do jisté miry shodna s filmem dna_st.exe, ktery si muzete downloadovat
z webové stranky ACD, ze slozky Movies. V této sekci si namalujeme:
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Pfepnéte se do modu

novou stranku.

Structure

a vycCistéte pracovni plochu (CTRL+A, DELETE) Ci otevrete
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7.5.1.1 Kresleni retézce deoxyriboso-5-fosfatovych fragmentu

. Oteviete okno $ablon EE Ze zélozky [ DNAfRNA Kit vyberte
2-Deoxyriboso-S-phosphate (chain form) kliknutim (click) na oznaceny atom:
HO-p~0— 4 PH
OH
Click—> OH

2-Deoxyriboso-5-phosphate
. Kliknéte na pracovni plochu a vliozte tam zvolenou $ablonu.

. Umistéte kursor mySi nad oznageny atom a drzic stisknutou klavesu SHIFT pfipojte dalSi
fragment 2-deoxyriboso-5-fosfatu (click+shift):
Click + Shift

?
HO—P~0 o- P 0
OH
OPOH

OH

. Zvolte néastroj otaceni Select/Rotate/Resize @

. Nejprve zvolte oznacenou €ast struktury pretazenim voliciho ,obdélniku® kolem ni (jako na

obrazku). Pretahnéte stfed otaceni na atom kysliku oznaceny Sipkou. Poté drzic
stisknutou klavesu SHIFT otoéte celou proznacenou ¢asti kolem kysliku o 90°:
?

HO—P—0— , OH
OH
HO HO ?
Q ¥ Q HO™RP=0
—p—01 H —p-Eh H H
0 gHo o o ZHJ o o o
Q Q?
O=P—OH O=P—OH

| OH | OH OH

7.5.1.2 Pridani bazi

1. Otevfete okno Sablon (Template Window) EE Ze zalozky [ DNASRNA Kit

zvolte nukleobazi kliknutim na atom jimz budete fragment pfipojovat. Napfiklad, pokud
vybereme uracil a kliknutim na atom dusiku jej u€inime v tomto misté ,lepivym®:
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T

NH %D

2. Umistéte kursor mysi nad atom oznadeny niZe a kliknéte pficemz drzte klavesu SHIFT
stlaCenou (click+shift):

o OH
HO-R =0 HO-B=0
oH aH
U o 7
] ) o
Click+5hift |
y o NH
HO—P =0 * HO—P I
i 0H & H™ =0

=0
i<
H

Pozn. Muzete take prevratit stinovoy obraz Sablony pfed pfipojenim klavesou TAB.

3. Opakujte kroky 1 a 2 a pridejte jiné nukleobaze, jako napf. adenin:
HzMW

oH Click+5Shift aOH N =M
i I\

HO-P=0 ¥ HO—F=0 & % v
|j OH u] H

@ Nyni si vyzkousSejte nakreslit DNA €i RNA fragment podle svého navrhu.

7.6 Kresleni komplexnich biomolekul

ACD/ChemSketch.

7.6.1 Kresleni strukturniho vzorce -maltosy

é é) Tato sekce je popsana ve filmu maltose.exe, kiery mlze byt ziskan na webu na strané
ACD ve slozce Movies.

CHLOH CHLOH
H O.H H D.oH
oH' H o' H
Ha 0 H
aH H  OH

1. Pfepnéte plochu do médu Structire a vycCistéte ji od vSeho, co jste pfedtim nakreslili.
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2. V oknu $ablon ““ zvolte zéloiku| sugars: alfa-D-Pyr | a potvrdte, Ze chcete

Haworthovy vzorce: | 1041 Havearth Formulze j . Pokud se rozhodnete jinak, zvolte z
rozvinovaciho menu jinou moznost.

3. Kliknéte na a-D-Glucopyranose a zvolte ji a pfeneste na pracovni plochu.

4. Opakujte kroky 1-3, le€ tentokrat zvolte zaloZzku beta-D-pyranose [ Sugars: beta-D-Pyr a
vyberte B-D-Glucopyranose

5. Kliknéte do okna ChemSketch a umistéte ji vedle prvé struktury.

CH:OH CH:OH
H O H H 0 aoH
ol w ol w
HO OH HO H
H  OH H  OH

6. Stisknéte knoflik uhlik . Poté kliknéte (click) na oznageny atom v a-D-glukopyranose a

nahradte hydroxyl skupinou CH; a pak z této skupiny CH; tahnéte (kreslete) doprava vazby
stale drzice klavesu SHIFT (drag+shift) a nakreslete vazby v pfesné pravém uhlu:

CHzOH CH,OH CH,OH
':'\}II-I H O.H H O.H
DHH H oH! — k'
HO cH,,—r H CH,

7. Zopakujte krok 3 pro p-D-glukopyranosu:
CH,OH CH,OH CH,OH
0.oH H 0. oH H 0. oH

ol H — ol H — aH! H
HO H e Ha H HyC H

H OH H OH H  OH

8. Stisknste knoflik kysiku| 0 | a kiiknste na oznateny atom v B-D-glukopyranose:

CH:OH CH_ OH

click| T A
. oH' >
H.C H

1
H OH

9. Zvolte nastroj Q . Kliknéte na pracovni plochu vedle (avSak nedotknéte se ji) p-D-
glukopyranosy a vyberte ji. Umistéte kursor mysi nad jakykoliv atom nebo vazbu vybrané
struktury a tahnéte (drag) ji doleva tak, az se pfekryji odpovidajici OH a CHj; skupiny
navzajem:

CH.OH CH;_IIIH l:HzI:IH I:HEI:IH
H
o o
H
drag

10.Je-li tfeba, mlzete zpUsobit, ze jednotlivé vodiky (C-H) nebudou zobrazeny tak, ze zvolite
povel Remove Explicit Hydrogens z nabidky Tools:
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Pozn. Prestoze atomy uhliku na struktrufe nejsou representovany chemickou znackou
jsou stale pfitomny. Pokud je dulezité znat chemickou informaci v uzlovém bodu
struktury (konektivitniho grafu), napfiklad pro vypocet molekularni hmoty, mlzete je
z kresby “formalné odstranit” tak, Ze se zvolenym nastrojem vybéru a dvakrat

klikneme na zvoleny atom. Objevi se panek vlastnosti (Properties), kliknéte na
I Atom H

zalozku , potom na knoflik symbol atomu (Atom Symbol) L=! a z roletové

nabidky hodnota (Value) zvolte prazdny (Empty) " 2“2 m. Kliknéte na
pouzit (Apply).

@ Nyni si nakreslete nasledujici strukturu sami a pouzijte pfi tom to, co je vyse
vylozeno:

CHzOH CH;OH
B-Cellobiosa

7.7 Definovani uzivatelskych Sablon

Je velmi snadné prevést soubor ChemSketch na Sablonu (Template). Od léta 1998 nabizi
spole¢nost ACD sadu Sablon zdarma, samoziejmé kromé téch, které jsou implementovany
v samotném ChemSketch, tyto Sablony navic mohou byt ziskany z webové strany ACD.* Tam

byla zfizena vyménna strana Sablon. Pokud mate Sablonu, kterou byste chtéli sdilet s ostatnimi,
dejte védét!

* Prozkoumeite zalozku “Template” na strané ACD/ChemSketch freeware, zda pozadovana
Sablona existuje, ne-li pokracujte na

http://www.acdlabs.com/download/download templates.html.
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Urcit soubor ChemSketch jako Sablonu je snadné, doporu€ujeme tento postup:

1. Zapiste struktury, které jste nakreslili jako soubor SK2 do slozky Templates

NEBO otevrete soubor SK2, ktery vas zajima v ChemSketch.

2. Z nabidky Sablony (Templates) zvolte zapsat Sablonu (Save User Template).

3. V dialogovém okné Save User Template napiste jméno souboru Sablon, napf. ,alkaloids” a
zvolte cestu k podadresafi Sablon, napf. ,C:\ACD45\Templates\alkaloids.sk2.” Kliknéte OK.

Pozn. Nazev souboru mlze byt pfimo podle vasi uvahy, napf. b_d_fur.sk2 nebo jesté
Iépe cukry: beta-D-furanosy.

Jakmile je soubor zapsan do spravného adresare, jeho jméno se automaticky pfida do seznamu
Sablon v okné Sablon (Template Window) (ktery se utevira z nabidky Templates).
Pozn. Muzete také pfemeénit libovolny soubor na Sablony ikdyZ neni otevfen. Z nabidky

Templates zvolte Template Organizer. Kliknéte na knoflik New... , najdéte
zvoleny dokument a pfidélte mu nazev.

7.7.1 Pomucka upravy okna sablon

Pomducka upravy okna Sablon (Template Window Organizer) je velmi uzite¢ny nastroj pro
zachazeni se soubory Sablon (templatl): obé&ma jejich druhy, tj. témi, které jste obdrzeli s
dodavkou software a témi, které jste si vytvofili sami. Bude to trvat jenom minutku a uschovate
svUj vytvofeny ChemSketch dokument jako Sablonu. VSimnéte si, Ze jediny rozdil mezi
souborem Sablon a souborem ChemSketch *.SK2 tkvi ve faktu zda je v Template Window
Organizer jako Sablona oznacen nebo neni. Uschovani soubort timto zplisobem ma nékolik
vyhod.:

o Vase soubory *.sk2 roztrouSené po celém disku v riznych adresafich budou soustfedény
na jednom misté (Template Window Organizer).

e Budete moci pfidélit souboru jméno, které bude lépe vystihovat jeho obsah nez jeho jméno
jaklou souboru. To vam dovoli se nasledné v souborech Iépe orientovat.

e Budete moci do souboru rychle nahlédnout jeho rychlym zobrazenim v Preview Area z
vaSeho okna Sablon (Template Window).

o Budete moci rychle otevfit vybrany soubor ze seznamu pouze kliknutim na tlacitko Open
Document z Template Window Organizer.

e Budete moci mit najednou pfistup k 15 Sablonam prostfednictvim Template Window.

Muzete si s uzivatelskou Sablonou vyzkouSet nasledujici:

= Pozméiite Sablonu. Z nabidky Template List (z Template Organizer) zvolte pfisluSnou
Sablonu a kliknéte na tladitko Open Document. Provedte zmény a soubor uschovejte.

= Prekopirujte kteroukoliv ¢ast vasi Sablony na pracovni plochu (Structure or Draw mode)
bez otevirani celého dokumentu. K tomu najdéte svoji $ablonu z nabidky Template List (z
Template Window) a kliknéte na objekt ktery checete na plochu pfenést.

7.7.2 Soubor Template.cfg

Kli¢em k praci se $ablonami je soubor template.cfg. Tento soubor poskytne programu
ChemSketch informaci, Ze .SK2 soubor je Sablona a nikoli jen ,obyc¢ejny” obrazek. Muze byt
otevien a editovan v textovém editoru, nicméné je velmi nepravdépodobné, Ze byste to
potfebovali délat. Template Window pfistupuje k “template.cfg” a urCuje, které soubory zobrazit
jako Sablony. Pokud neni .SK2 soubor zobrazen v Template Window, bude doplnén do
“template.cfg” kdyz oteviete SK2 jako normalni soubor ChemSketch a zvolite pokyn uchovat jej
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jako Sablonu (save as a user template).

Pokud je soubor template.cfg poskozen, pfemistén ¢&i ztracen, nezobrazi Template Window
zadné Sablony. Pokud jej naleznete (pomoci Windows Explorer, nebo pomoci programu hledej
soubor) muZe byt obnoven do pfedvoleného podadresare nebo do uzivatelského adresare.
Pokud jej nelze naléz je nutno jej obnovit novou instalaci ChemSketch anebo novym vytvofenim
kazdé Sablony, jak je popsano vyse.

7.7.3 Hotové sablony

Koncem roku 2000 byly k dispozici nasledujici $ablony, dodavané s komeréni | freewareovou
verzi ChemSketch. Nalzenete je ve sloZce Sablon (Template) po instalaci. Pokud nenaleznete
Sabolu, kterou hledate v Template Window, budete ji muset vybrat. (Vybrat mizete pouze 15
Sablon, nebot v okné je pfedvoleno pouze tolik fadku.)
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nazev soubor popis vzorek
Alkaloids alkaloid.sk2 11 stran vzorc( alkaloidd,
usporadanych abecedné
podle trividlniho nazvu CHy
N =
H H
Amino Acids aminacid.sk2 2 strany vzorc(, fazenych o
jako molekuly a C- oG
substituenty, se jmény a 3- ° OH
pismennymi zkratkami
NH,
Anions - anions.sk2 2 strany, anorganické a o] o
Novinkal! organické anionty ae jmény _H \_
a molekulovymi vzorci O_T_O_ﬁ_o
o o] a0o0C
Aromatics aromatic.sk2 1 strana, hlavné 5- a 6-
¢lenné anelované kruhy se h
jmény
Arrows arrows.sk2 2 strany velkych, zahnutych,
barevnych a slozitych Sipek :> W
a
Bicyclics bicycles.sk2 1 strana obsahujici struktury
s 2 a vice kruhy, vétSinou
S nazvy
Carbohydrates sugars.sk2 3 strany Haworthovych, /O Q
Fisherovych a projekénich N
vzorcU cukrd s nazvy H——OH o
(viz. téz ‘Sugars’ nize) H—t—OH HOH
OH g OH
Carbonyls carbonyl.sk2 1 strana strukturnich o\ CHg
fragmentl s karbonyly \ CHy
CHs
Carotenes carotene.sk2 5 stran konjugovanych e o O o "
alkenud s nazvy D 0 T e T e S S TN
C-Groups c_groups.sk2 1 strana strukturnich
fragmentl se vzorci | CHj
CH
HaC °
Chains chains.sk2 2 strany nasycenych (se CH3 CH3 CHz CHj
jmény) a nenasycenych HG cH
(beze jmen) fetézcu ® | ®
CHz CHz CHy CHj
Chem Quiz chemquiz.sk2 | 2 strany textu a obrazka,

znazornujicich mozné
usporadani testovacich
orazek na polozky z jinych
Sablon
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nazev soubor popis vzorek
Crown Ethers crowns.sk2 1 strana etherickych kruhd, [\
pouze 2D, se jmény <:o o:>
o} o
DNA/RNA Kit nucleo.sk2 2 strany pojmenovanych i i
strukturnich komponent ro—p—o—i—o— i
DNA. Viz. téZ DNA Builder OH  OH
z bali¢ku Goodies (Sekce
13.3). OH  OH
Figures set.sk2 1 strana raznych obrazkd,
DNA, micel, aj. : :: :
a
Fullerenes fuller.sk2 1 strana nasycenych a

nenasycenychp fullerend

Lab Kit - kit.sk2 7 stran béznych druhu

Enhanced! laboratorniho vybaveni
s nazvy

Labels labels.sk2 1 strana vystraznych
nalepek

Lattice lattice.sk2 1 strana standardnich

krystalovych typu s nazvy

Lewis lewistr.sk2 1 strana popisuijici jak kreslit 22 2.
Structures Lewisovy diagramy a 1 . CI . M92+: CI .
[ XJ] [ XJ]

Monocyclic cycloalk.sk2 1 strana uhlikatych kruh 3-
Alkanes 20

Monomer monomers.sk2 | 3 strany stavebnich bloki CHs
Templates béznych polymert bez oo
nazvu
CHg

N-Containing n_groups.sk2 1 strana pojmenovanych H;C
Groups strukturnich fragmentu ﬁ CH;
s dusikem N
S -/
H;C
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nazev soubor popis vzorek
Newman newmans.sk2 | 2 stran konformaci (anti, WH
Projections gauche, eclipsed a
staggered) @LH
HY
N-Rings n_rings.sk2 3 strany pojmenovanych —
mono-, bi- a tricyclickych [ _NH
kruht s dusikem u
O- and S-Rings | os_rings.sk2 1 strana pojmenovanych o
mono-, bi- a tricyclickych @[ :@
kruht s kyslikem a sirou s
Orbitals orbitals.sk2 2 strany s, p, d, sigma a pi
malych a velkych orbital(
Phosphorus phosphor.sk2 1 strana pojmenovanych Q
Compounds struktur s fosforem .” -
o—||=—o
&
Polycyclics polycycl.sk2 1 strana mostovanych,
nasycenych a
kondenzovanych struktur
s nazvy
Polygons polygons.sk2 1 strana geometrickych
tvard @
a
Polylines polyline.sk2 1 strana geometrickych
tvart
Reaction reacsym.sk2 1 strana béznych symbolt G#
Symbols A
Rings rings.sk2 1 strana 5- a 6-Clennych w
kruht Na
SP Synthesis linkers.sk2 1 strana pojmenovanych o

Resins fragmentd pryskyfic, @N%o@—\
navézanych na pevnou fazi H cl
Stereo conform.sk2 1 strana obrazku
Templates prostorovych struktur (ne W,
molekul) k vykladu stereo
konformaci
Steroids steroid.sk2 3 strany steroidd, s
trividlnimi nazvy
Sugars: alpha- a_d_fur.sk2 3 strany s 5-Clennymi cukry,

D-Fur

s Haworthovymi,
prostorovymi a Fisherovymi
projekénimi vzorci, s nazvy

H——OH

OH O H—1OH
o) H—OH
H HO \——H
H OH H——OH
OH H a CH,OH
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nazev soubor popis vzorek
Sugars: alpha- a_d_pyr.sk2 4 strany s 6-Clennymi cukry, OH wo OH
D-Pyr s Haworthovymi, . 0 o
prostorovymi a Fisherovymi H OH HOPN 4
projekénimi vzorci, s nazvy H oy
Sugars: beta-D- | b_d_fur.sk2 3 strany s 5-Clennymi cukry, | wo o
Fur s Haworthovymi, A HOJ\-\*_?AOH
prostorovymi a Fisherovymi H
projekénimi vzorci, s nazvy Hon Mg HO  OH
Sugars: beta-D- | b_d_pyr.sk2 4 strany 6-¢lennych cukrl s | CH.OH
Pyr Haworthovou, stereo-, %OHZ
zidlickovou a Fisherovou +—OH
projekci s nazvy :(HDH
H
Terpenoids terpen.sk2 5 stran terpenl s nazvy
Tipped Rings tipped.sk2 1 strana s kruhy
v perspektivé
Vitamins - New! | vitamins.sk2 3 strany vitamint od A do U o
S nazvy
‘ X NH,
= . .
N vitamin B3




8. Tvorba grafickych objektu

8.1 V kapitole probereme

V této kapitole se seznamime s tvorbou grafickych objekt(, tudiz se pfed dalSi praci pfepneme
do médu kreselni (Draw).
Naucime se, jak pouzit nastroje Draw mode k vytvoreni nasledujicich objektu:

e energeticky pribéh reakce;

e r(zné orbitaly;

e vakuovy destilacni pfistroj;

o DNA se dvéma fetézci;

¢ lipidy a micely; a

o plakaty (postery) skladajici se z nékolika archd papiru.

Naucime se také, jak tvofit z vaSich grafickych dél soubory PDF, univerzalné Citelné pomoci
Adobe Reader freeware programu.

8.2 Kresba energetického reak¢niho diagramu

é é) Tato kapitola je obsazena ve filmu diagram.exe, ktery mize byt downloadovan z Webu

spolecnosti ACD, ze slozky Movies.
|

Energy

r o

Reaction Coordinate

Prepnéte do kresliciho modu (Draw) a zvolte nastroj Polyline av

8.2.1 Kresleni kfrivek

1. Tahnéte (se stisknutym levym tlacitkem mysi) horizontalné doprava od pocatku kfivky a
natahnéte ovladaci linku.

2. Povolte tlagitko mysi.

3. Pohybujte my&i nahoru a vytahnéte prvy segment kfivky.

4. Tahnéte horizontalné& doprava a natahnéte ovladaci linky. Zménou délky ovladaci linky

ACD/ChemSketch UZivatelska prirucka 67
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ménite segment kFivky.
5. Povolte tlagitko mysi.
6. Tahnéte mysi dolG a nakreslete dalSi segment.

J@ relegse mowse button

move
nouEe

novie
o LEE

J@re lease mouse buthon

—

A

@ drag
horizontally

7. Opakuijte kroky popsané vyse a nakreslete dalSi dva segmenty.

8. Kliknéte pravym tlacitkem a ukonCete kresleni kfivky.

8.2.2 Uprava kfivky

Drag

Tip Pokud kreslite pomoci nastroje polyline, je dobfe si pamatovat, Zze “klik” utvofi
koncovy bod, bod zvratu anebo ostry uhel. Tazeni mysi (“drag”) utvofi kfivku:

@\ ey e

Poprvé, kdyz budete kreslit s nastrojem Polyline mizete mit urcité potize s nakreslenim tvaru,
ktery mate na mysli. Zkusme si to, nakreslete kfivku asi takovouhle:

1. Pokud neni kfivka zvolena jako objekt, kliknéte na nastroj Select/Move [:3

krivku samu.

2. Kliknéte na nastroj tpravy uzlovych bodl Edit Nodes
uzlové body (nodes) ¢ary, které je mozno upravovat:

i

a pak kliknéte na

. Na kfivce budou zobrazeny

3. Kliknéte na pfedposledni ,CtvereCek” vyznaceny na kfivce a zobrazi se pfislusejici ovladaci

cary:
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7.

4. Pohybovanim ovladacich &ar (prodluzovanim, zkracovanim, zménou polohy jejich koncového
bodu) zménime tvar okoli uzlu, pfipadné jinych uzld, podle pfani. Vyzkousejte si to.

Tip Pokud pouzivate nastroj Edit Node, mizete manipulovat uzly ovladacimi prvky, které
se objevi na listé. Napfiklad, mlzete zvojit nékolik uzlu (s tlacitkem SHIFT) a
zarovnat je tlaCitkem na listé podle pfani.

8.2.3 Kreslenios XayY

Ujistéte se, Ze pouzivate nastroj Polyline v
¥

Zvolte nastroj kresleni Sipek Draw Arrow .V panelu Sipek Arrow z nabidky Arrow Type
— I zvolte $ipku s dvéma hroty '..

Kliknéte na koncovy bod osy Y.

Pohybujte mysi ,svisle” a nakreslite osu.
Kliknéte a zajistéte tak bod priiseciku os.

9

Pohybujte mySi ,vodorovné&” doprava a nakreslete osu X.

o~ w0 DN =

Kliknéte a koncovy bod osy X se upevni.

3
mouse /\J\

o o=

6. Kliknéte na pravé tlaCitko mysi a ukonCete tak kresleni os.

Lo

1 ¢
5 z

Tip Osy snadno nakreslite pravolhlé, pokud pfed kreslenim zvolite nastroj uchyceni
objektll k podkladové siti Snap on Grid anebo si sit zobrazite pokynem Show Grid
(z nabidky Options); pfirozené, muzete udélat | oboje najednou.

7. Pridejte popisky v nastroji Text a otocte je nastrojem Rotate 90° AQ_

@ Zkuste si naro¢néjsi kousek. Nastrojem Text napiste slovo na pracovni plochu.
Zmeérite velikost pisma na 36 bodU (points), a vybarvéte je na Zluto. Nyni, za pouziti
nastroje Polyline napiSte psacim pismem totéz slovo pres né. (Napovéda: “piste” tak
nejlépe jak umite a pak ¢aru pisma upravte nastrojem Edit Nodes.)

hemiotng
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8.3 Kresleni riaznych orbitalt

é é) Tato ¢ast manualu je podobna jako film orbital.exe, ktery mlze byt ziskan z Webové
strany ACD pod zalozkou Movies.

Ujistéte se, Ze v programu mate zvolen mod | Drawe |

8.3.1 Nakreslime p-orbital

Chceme-li nakreslit orbital , budeme postupovat nasledujicim zpusobem:

™,

1. Tahnéte horizontalné mysi doprava od horniho ,okraje” orbitalu abychom natahli ovliadaci
caru.

Zvolime nastroj Polygon

2. Povolte tlacgitko mysi.
3. Pohybujte mysi dolt a nakreslete télo orbitalu.
4. Pravym kliknutim zobrazeni orbitalu fixujete.

reloase
mouse

e .
FaNSE

(@) click

Poznamka Pokud je tvar kfivky odliSny od toho, jak jste si ji pfedstavovali, upravte ji
nastrojem Upravy uzlovych bodl Edit Nodes f'%" .

5. Aniz pohnete mysi, kliknéte na pravé tlagitko mysi dvakrat a ukon&ete kresleni orbitalu a

otevrete nastroj Select/Move/Resize [:3 . Umistéte kursor nad zvoleny orbital a drzice
stisknutou klavesu CTRL tahnéte dolG a okopirujte nakresleny orbital.

6. Nastrojem pfevraceni Flip Top to Bottom €@ prevratte spodni segment orbitalu. Srovnejte
obé Casti pod sebe tak, ze spodni segment posunete pod horni.

7. Pfenesenim kursoru na Sedou barvu v paleté barev Color Palette (na spodnim okraji
pracovni plochy) a naslednym kliknutim na levé tladitko mysi vybarvime spodni segment
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8.

doSeda.

Yo 0000,

Tip Abychom rychle zarovnali oba segmenty na spole¢nou osu mGzeme je oba zvolit a

srovnat jejich pozici nastrojem centrovani Center Horizontally %‘ .

Zvolte oba segmenty a klinutim na nastroj seskupovani Group Z nich udélame jeden
objekt. Nyni mGzete manipulovat s obéma segmenty najednou, napfiklad s nimi nastrojem

otaceni Select/Move/Rotate @ .

8.3.2 Kreslime d-orbital

Zvolte nastroj Polygon M .
1.

7.
8.

Abychom nakresili orbital budeme postupovat nasledovné:

Tahnéte horizontalné mysSi doprava od horniho ,okraje” orbitalu abychom natahli ovladaci
caru.

Povolte tlaCitko mysi.

Pohybujte mysi dol a nakreslete télo orbitalu.

Tahnéte horizontalné mysi doprava od dolniho ,okraje” orbitalu abychom natahli ovladaci
¢aru. Pov8imnéte si, Ze snadno nakreslite oba laloky stejné, kdyZ ovladaci ¢arky budou mit
stejnou délku a budou rovnobézné.

Povolte tlaCitko mysi.
Kliknéte na pravé tlacitko mysi a ukoncete kresleni segmentu orbitalu a zvolte nastroj
Select/Move/Resize [\} .

@ relegase

@ drag mouse
hutton
e 'ﬂF
Frave
moused

chol nght
oS
button

. release
44_' Mo use
@ cirag hutton

Tip Nakreslit symetrickou druhou ¢ast orbitalu bude snazsi, pokud pfed kreslenim
aktivujete funkci kresleni na ¢tvereckovém papife Snap on Grid (menu Options).

Zvolte orbital a drzice klavesu CTRL tahnéte my3&i a nakreslete kopii.

Zvolte nastroj otaceni Rotate 90° ﬂ,:‘_:'_ .a otocte kopii orbitalu.
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9. Premistéte orbital na misto.

10.Ukazte na Sedou barvu v paleté barev mysi (Color Palette) a kliknéte levym tlacitkem mysi,

¢imz segment orbitalu vybravite:
H BN H H N

(20 e e

Tip Opét mizete segmenty snadno vystiedit tak, Ze je oba zvolite a pouzijete nastroj
Center Horizontally %' .

11.2Zvolte oba segmenty orbitalu a spojte je do skupiny nastrojem Group . Nyni |ze orbitalem
zachazet jako s jednim objektem; vyzkouSejte si to pfi otaceni nastrojem Select/Move/Rotate

&)

8.3.3 Kreslime n-orbital

K tomu abychom nakreslili orbital u€inime nasledujici:

D
<

1. Aktivujte nastroj Ellipse O a tazenim na pracovni ploSe nakreslime elipsu.

Z nabidky Objects vybereme pokyn Convert to Polyline.

Zvolime nastroj Edit Nodes f’é’ .

A w0 N

Tvar elipsovity zmé&nime na rohlikovity tim, Ze spodni uzel kfivky pfemistime nahoru.
AP T

5. Klikneme na pravé tlagitko mySi a zvolime néastroj Select/Move/Resize [}; a po zvoleni
objektu drzice klavesu CTRL tazenim mysi vytvofime kopii.

6. Nastrojem preklapéni Flip Top to Bottom ‘ﬂ@ jej pfeklopime.

7. Zvolime Sedou na Color Palette a kliknutim na levé tlagitko mySi vybarvime segment orbitalu
na éedivo

Q@Q@Q@Q
s RSP S

| Tip Opét orbitaly vystfedime nastrojem Center Horizontally %' .

8. Vyberte oba segmenty orbitalu a kliknutim na tlagitko Group z nich udélaame spojeny
objekt.
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8.4 Kreslime vakuovou destila¢ni aparaturu

é é) Tato sekce je shodna jako film apparat.exe, ktery Ize ziskat na Webové strané ACD pod

zalozkou Movies.

Pfepnéte se do modu Draw a nastavte zvétSeni na 50 % (zoom).

V okné Sablon Template Window EE zvolte Lab Kit za seznamu Template List.

1.

Zvolte kulatou banku tim, Ze na ni kliknete. Nasledné kliknéte na pracovni plochu, ¢im ji tam
prenesete. Kliknéte na pravé tlacitko mysSi a ukoncete rezim pfenaseni Sablon.

Oteviete Sablony Template Window. Zvolte nastavec s Vigreuxovou destilacni kolonkou.
Pripojte jej k barnce kliknutim na ni a na pravé tlagitko mysi.

Podobné pridejte teplomér, Liebiglv chladi¢. Tento pfiojite do spravné polohy tak, Ze si jej

nejprve umistite vedle aparatury a oteviete nastroj Select/Move/Resize [:3 .

Kliknéte na libovolny bod ovladani vybraného objektu (Eerné CtvereCky kolem objektu, v tomto

pfipadé chladi¢e) aktivujte nastroj rotace Select/Move/Rotate &% Otodte chladigem cca o

73° proti sméru hodinovych ruci¢ek tazenim ovladaciho bodu. Informace o uhlu nato€eni se
automaticky objevi u kursoru. (Tato funkce musi byt aktivovana v zalozce General
dialogového boxu Preferences (menu Options)).

Chladi¢ pak pfipojte k aparature.
Pfipojte vakuovou alonz.
Kresleni ukondete pfipojenim vhodné barnky jako prediohy.
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Drag+Shift
rd

8.4.1 Opatreni kresby popisky

ACD/ChemSketch umoziiuje nakreslit mnoho G&elnych sestav laboratorniho vybaveni. Sablona
Lab Kit byla nékoliktar doplnéna byretami, kadinkami, vafi¢i, kahany etc., takze mizete nakreslit
témér vSechny podrobnosti o vaSem experimentu.

Vezméme jako pfiklad, Ze kreslite obrazek pro skripta k zakladnimu praktiku. Bude proto vhodné
upozornit studenty na nékteré aspekty aparatury a pfipomenout jim spravné nazvy ¢i misto, kde
se v laboratofi nachazeji:
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Thermometer.
Sign out from
instructor.

Water Out

A

Vigreux column

West condenser
Vacuum adapter

Receiving flask.
Immerse in ice bath.

A

Water In

200 ml
round-bottom flask.
Immerse in heat bath.

8.4.1.1 Pridani textovych popisku

1. Nejprve zvolime fez pisma (font) pro text. Z nabidky Tools zvolte Font Panel a Paragraph
Panel. Zvolte napfiklad nasledujici nastaveni:

& Font

& Paragraph [ 7] =]

[7[=]
Justification : E EEE

I.-'l'-.rial

Color

Indentation  Spacing |

=

[
I j“'

Size

Before

[B]r[uf8{ss|

After

= | e

Tab Step

:|1EI o g
:ISingIe vI
:IEI i g

Line Spacing
At

Arial

Apply

IJpdate From | Apply | | IJpdate From |

Save..

Load... | Save... || Load... |

2. Zvolte nastroj Text

na levé listé kreslicich nastroju a kliknéte vedle teploméru. Mizete do

textového pole napfiklad Thermometer. Sign out from instructor. Pro vyrovnani textu v poli
roztahnéte jeho pravy okraj:

Thermaometer. |
Sign out fram
b

inatructnrl

Tip Pokud se vam nahodou stalo, Ze jste klikli mimo textové pole a

jeho editace se tim
ukoncila, muzete ji opét zahdjit tak, Ze zvolite nastroj Edit Text I na horni listé
uprav. Vybrany text se aktivuje v textovém boxu. Pokud nebyl Zadny text pfedm
vybran, prosté na zvoleny text kliknéte.



Tvorba grafickych objektt

3. Kliknéte mimo editované pole a ukonCete upravy textu.

4. Opakujte kroky 2 a 3 a pfidejte dalSi popisky.

5. Pokud to je tfeba popisky muzete kdykoliv pfemistit:
Thermometer.

Sign out from
instructor.

Water Out

Vigreux column
West condenser

Vacuum adapter

Water In
Receiving flask.

200 ml Immerse in ice bath.

round-bottom flask.
Immerse in heat bath.

8.4.1.2 Popisky v bublinach

Nyni si ukazeme, jak umistit popisky do komiksovych bublin (callouts).

1. Nalevo, na listé nastrojl pro kresleni kliknéte na pravy roh (Iépe fe€eno na maly trojuhelni¢ek

v jeho rohu) knofliku Callout (- aby expandoval a ukazal vSechny moznosti kresleni bublin.
Z téchto moznosti vybereme obdélnikovou popisku:

@E_@%W

2. Jak budete poté pohybivat kursorem uvidite, Ze se bublina objevi kolem kteréhokoliv objektu
na ktery ukazete. Ukazte na popisek, kliknéte a bublina se umisti kolem né;:

Thetmaometer.

Sign out fram
instructor.

3. Nasledné umistéte vSechny vybrané popisky do komiksovych bublin. Tento méd ukongite tak,
ze kliknete na volny prostor na pracovni ploSe.

8.4.1.3 Uprava tvaru bublin

Nyni upravime bubliny tak, aby jejich Sipky ukazovaly na Zadané objekty.
1. Zvolte nékterou bublinu kursorem kliknutim na ni. Zvolte nastroj Uprava uzlovych bod( Edit

Nodes f"/{’ z listy editovacich nistroji. Objevi se uzlové body i na bubliné:

Thermometer.
Sign ol from
instructor.
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2. Tazenim mizete nyni pfetahnout Sipku ke spravnému objektu:

Thermometer.
Sign o from
instructor.

Tip Zménou polohy rohovych uzl( zménate tvar a velikoat bubliny.

3. Aniz opustite méd upravy uzlovych bodu kliknéte na dal$i bublinu a upravte ji podle prani.

4. Poté, co upravite vSechny bubliny, kliknéte na prazdné misto na pracovni ploSe a ukoncite
editovani.

5. Nastrojem kresleni $ipek Draw Arrow |== | doplnime $ipky oznadujici pfivod a odvod vody.

6. Zvolte obé nakreslené Sipky a kliknéte dvakrat. Objevi se panel Objects. Zvolte ¢ervenou
barvu pera (pen color) a kliknéte na Apply.

8.4.1.4 Seskupovani prvki a ruseni skupin

Aby se choval cely nakreselny obrazek jako jeden objekt zvolime vSe nakreslené pokynem
,vyber v§e“ CTRL+A a kliknéte na nastroj sekupovani Group z nastrojové listy editovani.

Nyni mlzete kopirovat, pohybovat a ménit velikost v§emi ¢astmi obrazku najednou bez rizika, ze
na nékterou ¢ast zapomenete.

Pokud se pozdéji rozhodnete, Ze upravite kteroukoliv ¢ast seskupeného obrazku, jednoduse jej
vyberete a zrusite seskupeni nastrojem Group .

8.5 Kresleni dvousroubovice DNA

%] é’ Tato sekce je shodna s filmem dna_ch.exe, ktery m{izete ziskat na Webu ACD, pod
zalozkou Movies.

Prepneme se do kresleiciho modu | Bré# | a zvolime nastroj Polyline M.

1. Z vychoziho bodu tahnéme svisle a vytahné&me ovladaci ¢aru.
2. Uvolnéte knoflik mysi.
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3. Pohybujte mysSi doprava a nakresete kfivku.

4. Tahnéte dolu a vytahnéte ovladaci ¢ary. Zménou délky téchto ¢ar muzete modifikovat tvar
kfivky.

5. Uvolnéte tlacitko mysi a kliknéte na pravé dvakrat, €¢imz ukoncite kresleni kfivky a aktivujte

nastroj Select/Move/Resize L}; .

ok

@ drag
T@-—_
release “‘57
mause @ release
mause
button Etion

6. Umistéte kursor nad zvolenou kfivku a drzic klavesy CTRL+SHIFT, tahnéte doll (stisknuta
klavesa CTRL pfi tazeni objektem zanechava na plvodnim misté kopii, zatimco stisknuta
kldvesa SHIFT umozni pouze pohyb po vertikale &i horizontéle).

7. Zvolte obé kfivky tim, Ze kolem nich pfetahnete obdélnik vybéru anebo kliknutim postupné na
obe se stisknutou klavesou SHIFT, zvolte nastroj spojeni ¢ar Connect Lines (z nabidky
Object) a pravé konce kfivek se propoji ¢arou.

SERA

8. Otevrete nastroj editace uzlt Edit Nodes 'ﬁé z horni liSty a postupujte nasledovné:

a) Kliknéte na knoflik spojeni vertikal Connect Vertices ?="|’ aby se konce v uzlech spojily

¢arou.

b) Zvolte oba pravé uzly tim, Ze pfes né pfetahnete obdélnik volby. Kliknéte na nastroj prfeved
na ¢aru Convert to Line .@. .

c) Kliknéte na pravé tlaCitko mysi a opustte méd Edit Nodes a oteviete nastroj
Select/Move/Resize [:.3 .

©

9. Udélejte kopii segmentu tazenim za soucasné stiskutych klaves CTRL+SHIFT tak, jak je

popsano v bodé 6. Kliknéte na knoflik pfevraceni zleva doprava Flip Left to Right QE a
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prevratte jej. Nyni jej zarovnejte v pofadi za horni segment nastrojem Send to Back %& .

u | ] u | | u ]
— —

[ ] [ ] | ] | ]

] || | ] || | ] | ] ||

Tip Muze se zdat pracné vyrovnat prfesné elementy pod sebe. Snadno se to povede

vystfedénim nastrojem Center Horizontally %‘ :

10.Zvolte oba segmenty tak, Ze kolem nich pfetahnete obdélnikové pole, nebo klikanim a
klavesou SHIFT a okopirujte je (CTRL+drag). Umitéte je na spravné misto, jak je popsano
vyde:

11.2Zvolte segmenty oznacené na obrazku puntiky tak, ze na né kliknete za stisknuté klavesy
SHIFT. Kliknéte dvakrat na kterykoliv z nich. Otevie se panel Objects. V zalozce vyplni

I Fill { specifikujte nasledujici volby:

Styl Style - Shade [l ;
Barva Color - white;

Vzor Pattern -

Stinovani Shade -
a kliknéte na Apply:

| ] ] | ]

| ] | ]
—

| ] | ]

| ] | ]

12.Zvolte zbyvajci dva segmenty (oznaceny kiizkem za obrazku nize) a specifikujte nasledujici
v panelu Objects:

Style - Shade || ;
Color - white;

Pattern -
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Shade - ||[%5% |7
a kliknéte Apply. Ziskame néasledujici spiralu:

13.2Zvolte celou spiralu tim, Ze pfes ni pfetahnete obdélnik vybé&ru tak, Ze obsahuje viechny

segmenty a udélejte kopii (drag+CTRL). Kliknéte na preklopeni Flip Left to Right @ a pak
na Flip Top to Bottom [f= |

14.Zvolte segmenty oznacené puntiky na obrazku dole (klik+SHIFT) a kliknéte na Send to Back

I%% . Segmenty se pfesunou dozadu.
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8.6 Kresleni lipidu a micel

é é) Tato sekce je shodna s filmem lipid.exe, ktery Ize ziskat na Webové strané ACD
v zalozce Movies.

8.6.1 Kresleni schematu lipidu

Ovéite si, ze jste v modu | Drane |

1. Zvolte nastroj Ellipse O . Tahem na pracovni ploSe za sou€asné stisknuté klavesy SHIFT
nakreslete kruh.

2. Kliknéte na ¢ernou barvu na Color Palette a vybarvéte je;.

3. Zvlte nastroj Polyline | Kliknéte opakované na pracovni plochu v blizkosti kruhu a
nakreslete uhlikaty fetézec a pak kliknéte na pravé tlacitko mysi a ukoncete kresleni.

click —=
«— click
click —>
w—click —*
click —»
e click
click —=

Tip Snadno nakreslime symetricky fetézec pfi zapnutém Snap on Grid a (nebo) Show
Grid (z nabidek Options).
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4.

5.
6.

®

Zvolte nastroj Edit Nodes ‘|"'€’ a upravte cikcak ¢aru takto:

a) Zvolte vSechny uzlové body na zubatici tak, Ze kolem ni pfetahnete obdélnik vybéru.
VSiméte si, Ze vybrané uzlové bodu z€ernaji.

b) Kliknéte na nastroj pfechodu na kfivku Convert to Curve ﬂ a pak na nastroj vyrovnani

tvard Smooth | Smaath |

c) Kliknéte na pravé tlacitko mysSi a zvolte Select/Move/Resize [}, .

1
! |
1

1
1

1
1

1
1

1
1

1
1

1
' | —» m im

1
1

1
1

1
1

1
1

1
1

1
1

1
1
| 1

Umistéte kursor mySi nad kfivku a takem za stisknuté klavesy CTRL udélejte kopii.
Urovnejte kresbu jako na obrazku.

Tip Pokud vyberete elementy fosfolipidu a kliknete na nastroj seskupovani Group -:':_J
vznikne z nich jeden objekt se kteram muzete napf. otacet vcelku nastrojem

Select/Move/Rotate «.Qr .

Zkuste si nakteslit micelu pomoci kopirovani (CTRL + tdhnout), seskupeni, pfeklopeni,
otaceni a vystredeéni:

.Y
I NN
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8.7 Kreslime plakat (poster)

Za pouziti ACD/ChemSketch muzete rychle nakreslit nasténku, plakat, transparent ¢i poster a
vytisknout je na libovolny format papiru, €i pfipravit pro velkoplo$ny tisk ve formatu PDF.
ACD/ChemSketch automaticky rozdéli poster, pokud je jeho plocha vétsi, nez papir v tiskarné na
nékolik takovych papird a slozi je jako kachli¢ky. Vy je pak jiz pouze vyvésite na plochu.

é) &' Tato sekce je znazornéna v presentaci poster.exe, kterou muzete ziskat na Webové
strané ACD pod zalozkou Movies.

1. Z nabidky File zvolte formatovani stranky Page Setup.

2. V zalozce Size & Orient nastavte format a nastavte moznost, napf. ,na Siftku“ Landscape.

3. Zvolte zalozku Poster. Nastavte sestavu papirt na které se vas poster rozlozi. VSimnéte si,
Ze vidite skladani na obrazku vpravo a vypoétenou celkovou velikost sloZzeného posteru
v okné Virtual page size:

Page Setup |

Size & Orient. | Marging  Poster I

— Width Calculation Height Calculation—

2005 m [ 3] 296.32mm F%

— Yirtual Page Size

Whdth - 210.05 mm
Height : 870.45 mm

Apply To: [“Whole Document j Set Default | Reztore Diefault

\/ k. x Cancel | ? Help

4. V zalozce Margin nastavte okraje stranky a kliknéte OK.
5. Nakreslete poster za pouziti zném)'Icrmistrojl‘J v modech Structure a Draw. Pouzijte zobrazeni

celého posteru knoflikem Full Page E a upravte celkovy vzhled posteru.

Pozn. Muzete pouzit vkladani Paste a Paste Special z nabidky Edit ke vioZeni objektu
(textu, obrazu etc.) vytvofenych v jinych programech. Muzete je pak (pokud se
zachova prislusna vazba) editovat pouZitim OLE.

6. V dialogovém boxu Preferences (menu Options) ze zalozky General, zvolte v volitelném
boxu Printable Area sekci okraju Borders, pokud chcete vidét jak bude poster délen na
stranky pfi tisku.

7. Zvolte Printer Setup z nabidky File.

8. V dialogu Select Printer vyberte Set Up a v zéloZce Font zvolte Print TrueType as
Graphics. VsSiméte si, Ze u rliznych tiskaren maze byt tato volba ponékud jinak umisténa.
VZdy je nutno zvolit funkci ,tisknout True Type pismo jako grafiku®. Kliknéte OK.
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9. Zvolte pokyn tisknout Print z nabidky File nebo kliknéte na knoflik tisku Print &9| na obecné
[i5t& a vytisknéte své dilo.

Pozn. Pomatujte, Ze nastaveni tisku je vazano na definici stranky a tiskarny ve vaSem
pocitaci. Pokud se souborem prejdete na jiny pocita¢, mize byt nastaveni jiné.
Dokonce, novy poc¢ita€ nemusi mit vami zvolena pisma (fonty) a nemusi na ném
fungovat vSechny OLE vazby.

8.8 Prevedeni do formatu Adobe PDF — Novinka verze 5.0!

ACD/ChemSketch nyni obsahuje nastroj na prevedeni sk2 soubort do formatu PDF spoleénosti
Adobe. Kterykoli graficky objekt vytvofeny podle vySe popsanych postupli mize byt nyni
pfeveden do formatu souboru Adobe PDF. Soubory PDF slouzi jako mezinarodni standard

k vyméné informaci nezavisle na programu ve kterém vznikly a jako moderni pfedtiskova Uprava
pro tisk. Verze nastroje tvorby PDF souborl implementovana v ACD/ChemSketch nemusi byt
postacdujici pro tento ukol ve viech myslitelnych pfipadech; tehdy je nutno sahnout k vlastni utilité
Adobe Acrobat Distiller v&. pFisluSnych nastaveni.

Pozn. K prevedeni souboru do formatu PDF z formatu ChemSketch nemusite mit na
svém pocitaci ani program Adobe Acrobat a dokonce ani Acrobat Reader. Pro
vizualizaci soubort PDF jeden z nich vSak budete potfebovat. Adobe Acrobat
Reader ve verzi, ktera je Sifena zdarma je v instalacnim podadresari ACD/Labs.
(M{ze byt ziskan zdarma i na URL www.adobe.com .)

1. Zkontrolujte, Ze vSe je na vasi presentaci vSe tak jak ma byt (PDF soubory se jiz needituji).

3|

Tip PouZijte zobrazeni celé presentace Full Page

2. Kliknéte na knoflik Export to PDF E . Program se zepta na jméno nového souboru *.pdf a
jeho umisténi.

3. Napiste jméno, napf. Chapter8.pdf a kliknéte OK.
4. Po uplné konverzi oteviete pro kontrolu novy PDF soubor v programu Adobe Acrobat Reader.
Pozn. Neékteré objekty viozené s vazbou OLE (Edit > Insert Object...) nemusi byt vzdy

fadné prevedeny do PDF. V takovém pfpadé budete informovani pfi pribéhu
konverze zvlastni zpravou.



9. Pracujeme se styly v médu struktur

9.1 V kapitole probereme

Pokud potfebujete tvofit struktury, které maiji celou fadu atributli stejnych, jako napftiklad fez
pisma a jeho velikost (font), silu ¢ar znazrofiujicich vazby aj., mizete ulozit programu
ChemSketch, aby si takové atributy pamatoval jako ,styl* (Style). Takova moznost je velmi
uzite€na, pokud potfebujejte zobrazit molekuly jednim zplsobem, kdyZ s nimi pracujete a druhym
podle poZzadavk( néjakého ¢asopisu.
V této kapitole se nau€ime:

o ménit styl strukturnich vzorc(;

e Zzapsat takovy styl;

o aplikovat existujici styl; a

o vyznadit styl, ktery je pfedvolen ,default®.

9.2 Zména stylu strukturnich vzorcu

Styl je soubor atributli pro zobrazeni (atomu a vazby u dané strukturni representace; tloustky
pera, velikosti a tvaru Sipek, vyplini, fontu, tvaru odstavce aj., pro objekty a text) pro ktery
muzZeme definovat nazev a ktery muZzeme zapsat v elektronické podobé.

Za pouziti techniky popsané v kapitole 7 nakreslete O
nasledujici vzorec representujici fragment molekuly

DNA. Zapiste jej jako dnafrag.sk2. CI’H NH
Tip Tato struktura mdze byt snadno HO_T:O ‘
nakreslena pomoci Sablony DNA/RNA o N o]
Kit z okna Sablon (Template Window). o
Pouzijte Sablony 2-deoxyriboso-5-
phosphate, uracil a guanine. Kdyz o)

budete pfipojovat Sablonu pouzijte
klavesovou zkratku SHIFT + klik ¢imz N NH
dojde k pfipojeni fragmentu bez HO—P—0 </ |
vytvoreni dal$i vazby. Pro dalSi |

informace o oknu Sablon viz. kapitolu
7.5

OH

ACD/ChemSketch UzZivatelska pfirucka 85
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9.2.1 Pouziti stylu definovaného ¢asopisem

Vezméme napfiklad, Ze piSete €lanek, ktery chcete zaslat do ¢asopisu Journal of Organic
Chemistry.

1. Zvolte nakreslenou molekulu dinukleotidu nastrojem Select/Move Q .
2. Umistéte kursor nad jeden z marker(i oznacené struktury tak, Ze se maly prazdny Ctverecek
zméni na Ctverec plny. Dvakrat kliknéte a objevi se dialogové okno vlastnosti Properties.
3. Kliknéte na malou Sipku v rozbalovaci nabidce a vyberte JOC Style (1996):
& Properties [7[=]
|| j Savel Del |
JOC Style [133E] -

SYNLETT Sityle [1995) g —
RSLC Style (1995]
JMoltodeling Stle [1995]

Harmal __pCharge
Bull Soc Chim Style (1994]  k Invalid Atom
AUTOSAVE

-

I, Atam Sypmbal Size ] 10 -1

4. Kliknéte na knoflik aktivace Apply a nakreslena molekula se zméni tak, jak to pozaduje
prislusna norma ¢asopisu. Kliknéte vedle molekuly a zruste vybér:

0]
OH

vob=o [ "
o N&O
0
o

NH
Ho-P=0 ¢ |
: N/)\NHZ

5. Z nabidky File zvolte Save As a zapiSte zménénou strukturu jako soubor dnafrag2.sk2.

6. Opét zvolte celou molekulu a z nabidky Style zvolte dialog Properties ve kterém vyberte styl
jménem Normal.

7. Kliknéte na aktivaci Apply a molekula bude vypadat jako na za¢atku naseho cviceni.
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9.2.2 Priprava obrazkt pro publikaci

Kromé toho, Ze struktura musi zpusobem nakresleni odpovidat pozadavk({im redakce, existuje
cela fada dal$ich nalezitosti, které musi rukopis splfiovat. Z toho duvodu pfilozZila spole¢nost
Advanced Chemistry Development pokyny Instructions for Authors pro vice nez 80 ¢asopisl
v hyperlinkované podobé k programu ChemSketch.

1.

Pro pfiklad z nabidky Help zvolte Instructions for Authors.

2. Najdéte Journal of Organic Chemistry.
3.
4. Pouzijte knoflik Contents k navratu na seznam ¢asopis, jejichZ pokyny si muzZete takto

Kliknéte na hyperlink k souboru Adobe PDF a zobrazte je;.

zobrazit.

Pozn. Ne vSechny Casopisy maiji striktni pozadavky na nakreslené struktury, nemusite je
tudiz ani najit v seznamu styl(.

9.3 Tvorba viastniho stylu

Reknéme, Ze budeme chtit vytvofit presentaci, ve které bude jasné odliena cukerna slozka,
fosfat a nukleobaze.

1.

Otevieme soubor dnafrag.sk2 (anebo nakreslime nas dinukleotid podle navodu v sekci 9.2) a
potvrdime si, Ze pracujeme v médu Structure.

Otevieme nastroj vybéru Lasso On Q a zvolime nastroj Select/Move Q .

Vybereme cukernou slozku tak, ze ji omotame lasem (pokud drzime stisknutou klavesu SHIFT
muzeme vybrat i dva oddélené fragmenty):
] &

L]
HH

HQ—D:':D |

X

HH

OH
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Kursor umistime nad zvoleny fragment tak, Ze jej oznacujici marker zméni formu z prazdného
¢tverce na plny. Dvojim kliknutim otevieme panel Properties:

B Properties [7[=]
|| j Sa'-.fel Del |

Cormmar I.-'l‘-.tl:um I Bond I

Show Carbonz

&l ¥ Hide Zero Charge
[+ Teminal [ Cross Out lnvalid Stonm
Size Calculation

Atom Symbal Slzel 7 I
[ At
Bond Lengthl 0E cm 3

Atarm Style Bond Style
A.nal 0.5 pt
Iﬁ
| Apply | | Set Default |
IIpdate From Restore Default

9.3.1 Uzivatelsky styl: Sugar
1. V sekci Atom Style a Bond Style kliknéte na barvu a vyberte jinou, napf. ¢ervenou. Silu
vazby nastavte na 1.9 bodu (pt).
Atarm Style Bond Style

Arial = 1.9 =]

[—

Pozn. Jednotky mér ve vétsiné panell ChemSketch odpovidaji jednotkam zvolenym
v dialogu Preferences (nabidka Options). MUzZete zvolit pro hodnoty Sifek a délek
kteroukoliv jednotku z nabidky, tj. body (points)/palce (inches)/milimetry/centimetry.
Vepiste novou hodnotu a zvolte jednotky (pt/in/mm/cm), napf. 5 pt. Hodnoty budou
prepocitany podle zvolené jednotky.

2. Kliknéte na Apply. Zvolené fragmenty budou mit ¢ervenou barvu:

‘ NH

OH
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3. Zvolenou metodu Upravy nyni zaznamename jako styl. V zeznamu ,Style list box“ dialogu
Properties, napisSte Sugar a kliknéte Save:

& Properties [ 7 ]2]
ISugar j ave | Del

Coarnrmon |.-'i'-.t|:|m | Bond |

4. Program se dotdzZe zda chcete tento uzivatelsky styl zapsat. Kliknéte Yes.

9.3.2 Uzivatelsky styl: Phosphate

1. Stejnym zplsobem zvolte fosfatové ¢asti molekuly a definujte barvy jako modré.
2. Zapiste tento styl jako Phosphate a pak kliknéte na Apply:

OH

9.3.3 Uzivatelsky styl: Base

1. U basi zvolte barvu pisma tmavozelenou a u vazeb neonovou zelen.
2. Zapiste tento styl jako Base a pak kliknéte Apply:

NH

Z

NH

z

N NH,
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9.3.4 Uzivatelsky styl: Highlight

Muze se stat, Ze budeme potfebovat zdUraznit nékteré kyslikové atomy. Definujeme novy styl pro
sdlraznéni, Highlight.

1. Za pouziti metody SHIFT+ klik vybereme Sipkou oznagené kyslikové atomy:

TH
WH

A

o

- f 4 HH

Hn—r-u
H HHz

L
OH
>

2. Dvakréat kliknéte na jeden ze zvolenych atom( a v panelu Properties zvolte zalozku Atom.

3. Abychom zménili barvu a velikost obou atom( (O a H) zvolte pomoci SHIFT+klik odpovidajici
knofliky v fadce pod panelem nahledu:

BIII I — 1r|
DHn
]
clhnlalvlain] | Combination |
|_H_I,n:|n:|gen|_

Pozn. Muzete zméniti jiné atributy (po¢et vodikl (n), naboj (q), mocenstvi (V), isotop (1),
Cislovani (N)) zvolenim pfisluSného tlacitka.
4. Zmérnte barvu, velikost pisma aj. napf. takto:
Comman  &tam I Bond I

IEumi-:: Sanz M5 B E j
B[] | 7]
OH,,
L
[clr]n]alv]a]m] | Combination

Pozn. Stejné mlzete ménit i atributy vazeb.
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5. Kliknéte Apply:

0]

OH
‘ NH
HO—P=0
| N (0]
o
(0]
? ) NH
HO——P==0
| Y
fo) N NH,
OH

6. Zapiste tento styl jako Highlight.

9.4 Pouziti existijicich stylu

Procvi¢ime si nyni pouziti nasich novych stylt na souboru dnafrag2.sk2.
1. Nastrojem Lasso obkrouZime cukterné podily molekuly, jako v sekci 9.3.
2. Dvakrat kliknéte na fragment
NEBO vyberte nastroj Structure Properties z nabidky Tools.
3. V panelu Properties v oteviraci vybérové nabidce zvolime Sugar:

2 Properties [ 7] =]
S0 j Savel Del |
Harmal -

Bull Sac Chirn Style [1334]
AITOSAVE —
Highlight

hl I b Charge
Baze b Irvealid Abam
Phosphate =
Chainz 4

- Cumbal Sizel £ ~1
4. Kliknéte Apply. Zvoleny styl bude aplikovan na pfislusny fragment.
5. Zvolte fosfaty a zménte je sylem Phosphate. Kliknéte Apply.
6. Podobné zvolte baze a zménte je pomoci stylu Base. Kliknéte Apply.
Pozn. Informace o uzivatelskych stylech bude uchovana na pocitaci v podadresafi

Windows ¢i WIinNT v souboru USERSTL.SK. Tento soubor miizete sdilet s kolegy
k dosazeni unifikovanych presentaci.



Pracujeme se styly v médu struktur

9.5 Zvoleni predvoleného stylu

1. V panelu Properties zvolte styl, ktery upfednostriujete.

2. Kliknéte na Set Default a zvoleny styl bude aplikovan na kazdou novou nakreslenou
strukturu.

Pozn. Pfedvoleny styl nemusi byt zapisovan jako zvlastni styl. Zvolte atributy, kliknéte Set
Default. Vade atributy se stanou preferovanymi.



10. Prace se styly v kreslicim médu

10.1 V této casti se naucime

V kreslicim médu Draw Mode muze styl ovladat definice jednoho, nebo fady atributd: kresleni
(pen), vyplh (fill), Sipka (arrow), pismo (font) a odstavec (paragraph). To umozfiuje vytvoreni
rznych styl( pro text, objekty vyplnéné barvou, Sipky a ¢ary.

V této kapitole se naucime jak:
e zmenit styl objektu;
e zapsat styl; a

e zvolit styl jako predvoleny.

10.2 Zména stylu platného pro objekt

V kapitole 8, ktera popisuje jak kreslit DNA Sroubovici a orbitaly byl jiz uveden struény navor pro
praci se stylem objektu. V této sekci se s ni seznamime podrobnéji.

1. Zvolte pfisludny objekt (Ci objekty) u kterych chcete ménit styl.
2. Dvakrat kliknéte na zvolené a zobrazi se panel Objects. Podle druhu zvoleného objektu (tvar,

linearni objekt, Sipka, text, spektrum, tabulka, strukturni vzorec) mlze panel obsahovat rizné
knofliky:

& Objects Panel [ 7]
| Carmman || Linez &.ﬁ.rrnwsl

| Shapes I| Structure |
Pen |Fil | Font |

Shyle : I— 'I

it : Mixed -

Apply I | Load ...
Save bz Mew Syl

3. Zvolte nalezité parametry z panelu a kliknéte Apply.

I Pozn. Zvolené parametry ze sekce Common budou pouzity u vSech objektl. Napfr.,

barva pera ovlivni tvary, ¢ary a struktury. Pokud zménime néktery atribut napf.
pouze v Structures bude ovlivnéno pouze krasleni struktur.
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10.3 Zaznamenani stylu

1. Specificka nastaveni zapiSeme kliknutim na Save As new Style v panelu Objects.

2. V dialogu Save User Style nastavime atributy, které maji do nového stylu byt zahrnuty.
Napriklad, pokud chcete zavést zvlastni styl pro text (napf. obsahujici Ceska pisma) presvécte
se, ze jsou zatrzeny volitelné funkce Font Style a Paragraph Style.

3. Napiste nazev stylu a kliknéte OK. Styl bude pfidan k seznamu stylt a muze byt pouzit
v panelu Objects Ci pouzit u vybranych objektu jako pfedvoleny (default).

10.4 Pouziti existujiciho stylu

Nyni pouzijeme jeden z nové vytvorenych styll (je jiz jedno zda byly dodany s programem, nebo
vytvofeny uZivatelsky) na zvoleny objekt.

1. Zvolte objekt(y) na které chcete styl aplikovat.
2. Dvakrat kliknéte na zvoleny objekt a oteviete panel Objects.

3. Kliknéte na Load a ze seznamu stylu zvolte ten, ktery se vam hodi. Atributy tohoto stylu
budou dosazeny za pfedvolené hodnoty.

4. Kliknéte Apply.

10.5 Volba predvoleného stylu

Predvoleny (default) soubor nastaveni mize byt specifikovan v panelu stylt z nabidky Tools:
e ¢ara - Pen Style Panel
¢ vypln - Fill Style Panel
o Sipka - Arrow Style Panel
e pismo - Font Panel
e odstavec - Paragraph Panel

Nastaveni v kterémkoliv z téchto panell se stanou automaticky (po aktivaci) predvolenymi
(default) hodnotami.

Muzete nyni zvolit existujici styl do téchto paneld prostym kliknutim na Load. Styl je automaticky
zvolen do panell stylt a stava se predvolenym (default).

Muizete také nahrat atributy stylu nakresleného objektu do panelu styld (Style Panel). Kliknéte na
Update From a potom na objekt. Atributy stylu daného objektu se nahraji do panell stylu a jsou
automaticky zafazeny jako pfedvolené (default).

Pozn. Pokud byste chtéli zaménit styl uritého nakresleného objektu bez ovlivnéni
pfedvolenych (default) nastaveni, pouZijte panel Objects (viz sekce 12.2).



Préace se styly v kreslicim médu

10.6 Prace se styly

Se styly, které byly nadefinovany, mlzete snadno pracovat (uschovat [save], pouzit [apply],
prejmenovat [rename], vymazat [delete] nebo pouzit jako pfedvolené [set as default]), pouzijete
k tomu panel stylt (Style Panel) z panelu Style Organizer Panel z nabidky Tools:

=ETEGEL [7[2]

|21 7 |G F [E]

E F Bull Soc Chirn

Jrd olbd ndeling

A AXFT S Nomal

e F RSC Style

Fa F SYMLETT
| Apply | | Set Default |
| MHew... | | Rename... | | Delete |

V tomto panelu mizete udélat nasledujici:

Pozadovany ukon

Kliknéte na knoflik

Zobrazit styl obsahuijici urcité atri-
buty (Cara [pen], Sipka [arrows],
vypln [fill], pismo [font], odstavec
[paragraph]).

Kliknéte na odpovidajici knoflik nahofe na panelu. (Pro
vasi pomoc se poté co nad knoflik umistite kursor objevi
Zluty napis s ozna¢enim funkce.)

Zobrazit seznam styl{.

kliknéte na knoflik(y) na hornim okraji panelu tak, Ze budou

zvoleny (stisknuty): Iﬁlﬁlﬁj F |§|

Pouzit styl u vybraného
objektu(l).

Vyberte styl (ndzev se probarvi) a kliknéte Apply.

Nastavte styl jako pfedvoleny.

Zvolte poZzadovany styl ze seznamu a kliknéte na knoflik
Set Default.

Vytvofit novy styl na zakladé toho,
ktery je pfedvolen.

Kliknéte na knoflik New... .

Pfejmenovani stylu.

Vyberte pozadovany styl v seznamu a kliknéte na knoflik
Rename... . V8imnéte si, Ze tzv ,zabudované“ styly
(zobrazi se Sedou barvou) nelze pfejmenovat.

Vymazat styl.

Vyberte styl ze seznamu a kliknéte na knoflik Delete... .
VSimnéte si, Ze tzv ,zabudované® styly (sobrazi se Sedou
barvou) nelze vymazat.




11. Vypocet makroskopickych viastnosti

11.1 V lekci probereme

ACD/ChemSketch je natolik univerzalni editor chemickych struktur, Ze mize byt pfedstavitelné,
Ze fakt, zabudované moznosti vypoctu fady chemickych a fyzikalné chemickych parametrd maze
byt snadno pfehlédnut. Jde o nasledujici moznosti predikce:

e molekulova hmota formula weight;

e procentické slozeni prvki  percentage composition;
e molarni refraktivita molar refractivity;
e molarni objem molar volume;

e parachor parachor;

e index lomu index of refraction;
e povrchové napéti surface tension;

e hustota density;

¢ dielektricka konstanta dielectric constant;
e polarizabilita polarizability;

¢ monoisotopicka, nominalni a primérna hmota

monoisotopic, nominal and average mass.

V této kapitole jsou popsany jednoducké prostfedky na vypocet (odhad) vyjmenovanych
parametru. Algoritmy pro tyto vypocty jsou stru¢né vysvétleny téz. Prehled shody mezi
vypoctenymi a a experimentalnimi hodnotami je srnut pro nékolik set sloucenin.

VsSiméte si, prosim, Ze v této kapitole je slovo ,vlastnosti (properties) pouZito ve vyznamu
fyzikalné chemickém, zatimco obecné pouzivany termin vlastnosti (properties) v software
ChemSketch je spiSe elektronickou charakterizaci dokumentu &i objektu. Tak napf. v nabidce
Tools, umozriuje Structure Properties nastavit velikost pisem, silu vazeb atd. Nicméné v téZe
nabidce Tools nalezneme povel pro vypocet vlastosti (fyzikdlné chemickych) Calculate > All
Properties.

11.2 Vypocet makroskopickych viastnosti

11.2.1 Nabidka

K urceni kterékoliv nebo v8ech uvedenych hodnot molekulovych viastnosti:

1. V moddu struktur nakreslete strukturni vzorec.

2. Z nabidky Tools vyberte Calculate... a pak bud vSechny (All Properties) nebo vybranou
vlastnost.
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3. Po provedeném vybéru je vypoctena vilastnost zobrazena v dialogovém okné vysledkl
(Calculation Results). Napfiklad volbou Tools>Calculate...>All Properties pro kyselinu
benzoovou (benzoic acid) dostaneme:

o

on
Calculation Results Ed |
bolecular Weight = 122121 ﬂ

Cornpaziion = C[RS.85%] H[4.95%) 0[26.20%)
kalar Refractivity = 3318 £ 0.3 cm3

balar Yalurme = 101.9 + 3.0 cm3

Parachor = 269.4 £ 4.0 cm3

Index of Refraction = 1.564 + 0.02

Surface Tenzion = 48.7 £ 3.0 dynescm
Denzity =1.197 + 0.06 g/cm3

Dielectric Conztant = Mot available
Palarizahbility = 13.15 + 0.5 10-24cm3
tonoizotopic Mazs = 12203673 Da

Maminal Mazs =122 Da =
Ayverage Mass = 122123724 Da &

x Cancel | ? Help

4. Text z okna vysledkl je zkopirovan na pracovni plochu editoru ChemSketch po kliknuti na
knoflik Copy to Editor.

11.2.2 Automatické zobrazeni na stavové listé

Je mozné zobrazit vybranou molekularni vlastnost pfimo na sravové listé:

Faormula *eight
Composition

tdalar Befractivity
b olar Wolurme
Parachor

Index of Refraction
Surface Tenzion
Crenzity

Dielectric Conzstant
Pualarizability

b onoizotopic bazs
Morminal Masz
Average bMasz

[v] | Dielectrigfonstant |

Pokud klikneme na box na pravé strané stavové listy mizeme zvolit vlastnost, ktera bude nadale
zobrazovana misto pfedvolné molekulové hmoté. V zobrazeném pfipadé patrame po slou€eniné
s vhodnou dileketrickou konstantou £%°, je tudiz vyhodné ji zobrazovat pro kazdou nakreslenou
strukturu.
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11.3 Algoritmus vypoctu viastnosti

Jadrem aditivné skladaného vypoc&tového algoritmu pro vypocet fyzikalné chemickych vlastnosti
v programu ChemSketch je pfedpoklad, ze tyto vlastnosti mohou byt vypocteny s dostate¢nou
presnosti za pouziti aditivnich atomovych a fragmentalnich inkrement. Pomijeje molekulovou
hmotu (MW), jejiz vypocet je trivialni, algoritmy mohou byt rozdéleny do tfi skupin:
o zakladni makroskopické vlastnosti: molarni objem [Molar Volume (MV)], molarni
refraktivira [Molar Refractivity (MR)] a parachor (P,);

¢ vlastnosti odvozené: hustota [Density (d)], index lomu [Refractive Index (n)] a povrchové
napéti [Surface Tension ())]; a

o dielektricka konstanta (permitivita) [Dielectric Constant ¢ (Permittivity)].

Zakladni vlastnosti, jako molarni objem (MV), molarni refraktivita (MR) a parachor (P,) jsou
vypocteny pro zadanou strukturu nejprve. Aditivni atomové inkrementy v tomto algoritmu zaviseji
na vazbach (jednoduché, dvoijité, aromatické, efc.) samotného atomu a atomd sousednich.
ChemSketch jako editor struktur snadno rozezna a urci druh atomu a vazby, i.e., zda je napf.
soucasti cyklu, aromatické struktury, alifatické, efc.

Predikéni algoritmus pro hustotu (d) , index lomu (n) a povrchové napéti () jsou zaloZzeny na
dobfe znamych fyzikalné chemickych pouckach, které Ize nalézt v fadé u€ebnic. Tyto poucky
vyjadfuji d, n a yjako funkci MV, MR &i P,. Tudiz, pokud mame vypocteny MV, MR a P,, pomoci
aditivnich funkci je jednoduché dobrat se predikce d, n a y uzivaje zminénych poucek.

Hodnoty aditivné skladebnych atamovych inkrementt pro MV, MR a P, byly zjistény pracovniky
spolecnosti ACD z rozsahlé experimentalni databaze popisujici vztah struktury k hustoté, indexu
lomu a povrchovému napéti. Hodnoty MV, MR a P, byly rekalkulovany z d, n a y. Tyto parametry
jsou vlastnictvim spole¢nosti Advanced Chemistry Development.

Predikce dielektrické konstanty ¢ (permitivity) souvisi velmi Gzce s predikci teploty varu (Boiling
Point), kterazto je svébytnym produktem spolecnosti ACD nezahrnutym (jako cca 50 dalSich
method) do samostatného ChemSketch. Odbornici spoleénosti ACD objevili aditivni funkci, ktera
popisuje souvislost hodnoty dielektrické konstanty a dalSich vlastnosti slou¢enin, které mohou byt
vypocteny aditivni metodou jako MV. Objev tohoto vztahu umoznil vyuZiti aditivné skladného
principu fragmentalnich pfispévku z rozsahlé databaze obsahujici m.j. strukturni vzorce a
experimenalné zjisténé dielektrické konstanty. Za pouziti uvedené funkce a vpocétem ziskaného
MV pro danou strukturu mize byt pfedpovézena i dielektricka konstanta bez dalSich obtizi.

11.3.1 Molarni objem, MV

Podle definice

vy = M
-—.

vypocte ChemSketch molarni objem z aditivnich pFispévkl. Aditivni atomové inkrementy jsou
ziskany za pouziti databaze hustot a spoctenych molekulovych hmot (MW).
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11.3.2 Molarni refraktivita, MR

Tak zvand Lorentzova-Lorenzova rovnice davé do souvislosti index lomu, hustotu a molekulovou
hmotu:

n*—=1 MW

n+2 d

ChemSketch pocita molarni refraktivitu z aditivnich inkremen(. Aditivni atomové inkrementy byly
ziskany z databazi hustot, indexd lomu a vypoctenych molekulovych hmot (MW).

MR =

11.3.3 Parachor, P,

Podle definice,

(1

vypocte ChemSketch parachor z aditivnich inkrement(. Aditivni atomové inkrementy byly
ziskany z databazi hustot, povrchovych napéti a molekulovych hmot (MW).

11.3.4 Hustota, d

Podle definice

g
MV

vypocte ChemSketch hustotu z molekulové hmoty a vypoéteného molarniho objemu (viz vyse).

11.3.5 Index lomu, n

Podle Lorentzovy-Lorenzovy rovnice

MR+ MV
"\ My - MR

vypocte ChemSketch index lomu z molarniho objemu a molarni refraktivity, pfi€emz obé& hodnoty
jsou vypocteny jak uvedeno vyse.

11.3.6 Povrchové napéti, y

P 4
7:(MV)

vypocte ChemSketch povrchové napéti ze spoctené molekulové hmoty (MV, viz vySe) a
spocteného P, (viz vyse).

Podle definice,
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11.3.7 Dielektricka konstanta, ¢ (permitivita)

f(g) = f(MV,aditivm'_funkce)

ChemSketch vypocte dielektrickou konstantu ze spoétené molekulové hmoty MV (viz vy3e) a
empirické aditivni funkce, jejiz tvar je intelektualnim vlastnictvim fy ACD.

11.3.8 Polarizabilita

Tato vlastnost je vypoctena z hodnoty molarni refraktivity (MR) (viz sekce 11.3.2) takto:
Polarizabilita = 0.3964308 - MR

11.3.9 Monoisotopicka, nominalni a primérna hmota

Monoisotopicka hmota (M) je pfesna hmota nejrozSifenéjSiho pfirodniho izotopu daného prvku,
pfripadné molekulova hmota z takovych hodnot spoctena.

Jmenovita (nominalni) hmota (M,) je souc€et aproximovanych monoisotopickych hmot prvkud ze
kterych je tvofena molekula.

Pramérna (stfedni) hmota (M,,) je vypoctena hmota ¢astice zalozena na atomovych hmotach
prvkl ze kterych je slozena.

Pozn. prekl.:

Tak napfiklad uhlik je bézné pritomen jako smés "°C a "*C isotopti v poméru 98,9 % ku 1,1 %.
Podle definice byla uhliku '*C pfiféena atomova hmota 12,00000 a vechny ostatni isotopy maji
relativni hmotu od této odvozenou ">C ma pak hmotu 13,00335. Pro "H je 1,00783 a "°0 je
15,99491. Bézné uzivany termin 'relativni molekulova hmota' molekuly pouZiva primérné
hodnoty hmot atom( zahrnujici atomové hmoty vSech pritomnych isotopl dohromady v ramci
Jejich vyskytu tak, jak jsou definovany periodicky IUPAC. Takova hmota je pak primérnéa
molekulova hmota. Dospivame pak k termintim jako jmenovita (nominalni) monoisotopicka hmota
a pfesna isotopicka hmota.

nazev sumarni vzorec | jmenovita pfesna stfedni hmota
methylstearat | C19H350; 298 298,2872 298,5114
ubichitin C373H630N10501138 8556 8560,6254 8565,873

V tabulce vidime ucinek ,mnoZzstvi“ atom( na malou a velkou molekulu
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11.4 Korelace (statisticka) experimentalnich dat

11.4.1 Distribuce predikéni chyby molarni refraktivity

120 —

100

80

60

40

20

0 ‘ —F‘_‘—I—I_

-1.3 -0.9 -0.5 -0.1 0.3 0.7

Vertikani osa: pocet sloucenin
Horizontalni osa: chyba odhadu molarni refraktivity metodou ACD
Pocet testovanych struktur: 592

MRgyp = 0.99901(+0.00067) MRq/c + 0.026(+0.025)  R=0.999867, StD=0.23

11.4.2 Distribuce chyb predikce molarniho objemu

140

120

100

80

60

40

20

o‘f—“_rli Inin®

-12 -8 -4 0 4 8 12

Vertikalni osa: pocCet sloucenin
Horizontalni osa: chyba predikce molarniho objemu (ACD)
Pocet testovanych struktur: 671

MVexp = 0.9989(20.0020) MV )¢ + 0.18(+0.29) R=0.998626, StD=2.74
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11.4.3 Distribuce chyby predikce parachoru

90
80 []
70 B
60 .
50
40 ]
30
20 i |
10 |
0 1= |_|_—" e
-12 -8 -4 0 4 8 12
Vertikalni osa: pocet sloucenin
Horizontalni osa: chyba predikce parachoru metodou ACD
Pocet testovanych struktur: 377
Prexp = 0.9978(+0.0015) Prgg)c + 0.68(+0.46) R=0.99958, StD=3.11

11.4.4 Distribuce predikéni chyby indexu lomu

180

160

140

120

100
80

60

40

20

O |
-0.07

Vertikalni osa:
Horizontalni osa:
Pocet testovanych struktur:

el e

-0.05 -0.03 -0.01 0.01 0.03 0.05

pocet sloucenin
chyba predikce indexu lomu metodou ACD
665

n?0gxp = 0.98035(x0.0073) n20.5)c + 0.028(+0.011)  R=0.982, StD=0.012
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11.4.5 Distribuce predikéni chyby pro hustotu

180

160

140
120

100

80

60

40

22 _rrrr{—l—l‘l-m _

-0.16 -0.08 0.00 0.08 0.16

Vertikalni osa: pocet sloucenin
Horizontalni osa: chyba predikce pro hustotu metodou ACD
Pocet testovanych struktur: 671

d20gxp = 0.9947(+0.0036) d20¢4c + 0.0052(+0.0036)  R=0.995683, StD=0.028

11.4.6 Distribuce predikéni chyby pro povrchové napéti

100 —
90
80
70 .
60
50
40
30
20

1(())'_"_'_|_|_H_ —|7—|_‘—'_'~

12 8 -4 0 4 8 12

Vertikalni osa: pocCet sloucenin
Horizontalni osa: chyba predikce povrchového napéti (ACD)
Pocet testovanych struktur: 432

st20g,p = 0.998(20.018) st20 5/ + 0.08(£0.53) R=0.934720, StD=2.84
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11.4.7 Distribuce chyby predikce dielektrické konstanty (permitivity)

30

25

20

15

10

0N -

-0.25 -0.125 0 0.125 0.25
Vertikalni osa: pocet sloucenin
Horizontalni osa: chyba predikce dielektrické konstanty (ACD)
Pocet testovanych struktur: 85

Pozn.: pouzito pouze pro uhlovodiky
Eexp = 1-005(0-033)5exp —0.013(0.072) R=0.9588, StD=0.079



12. Klavesy specialnich funkci

12.1 V lekci se nauc¢ime

Okno pracovni plochy ChemSketch je velmi versatilni vstupni editor molekularnich struktur.
Snadno je to vidét na faktu, Ze cela fada softwarovych produktd je nyni pfistupna z ChemSketch
,na stisknuti knofliku“. Tato kapitola popisuje dva takové moduly, které mohou byt obsluhovany
z prostfedi ChemSketch. ACD/Tautomers je nyni zaclenén do ACD/ChemSketch a to jak v
komer¢ni tak freewarové verzi; encyklopedie ACD/Dictionary je dostupna poze v
ACD/ChemSketch v komerc¢ni verzi.

12.2 Tautomery

Pro nékteré slouceniny je charakteristicka moznost jejich vyskytu jako smési dvou nebo vice
strukturné rozdilnych forem, které existuji v roztocich ve vzajemné rovnovaze. Ve vétsiné
pripadl jsou tautomerni formy produktem pfesunu vodiku. Modul ACD/Tautomers je designovan

aby generoval nejdllezitéjSi tautomerni formy nakreslené organické molekuly. Je dostupny na

£

povel Check Tautomeric Form z nabidky Tools anebo jako tladitko [=1.

MozZnost existence alternativnich tautomernich forem by méla byt vZdy fadné uvazena, zejména
pokud organické struktura obsahuje dvé nebo vice dvojnych &i trojnych vazeb konjugovanych s,
nebo pfipojenych k atomu kysliku, dusiku, siry ¢i jinym heteroatomdm. Modul ACD/Tautomers
poskytuje zabudovanym algoritmem pouze teoretické tautomerni formy, ne nutno si uvédomit, Ze
ne vSechny jsou nutné ty, které se ve skute€nosti uplatni, nékteré navrzené tautomerni struktury
tudiz nemysi byt ani spravné. Je vice nez doporucenihodné nepouzivat tento nastroj jako jediny
pfed rozhodnutim o moznych tautomerech.

Modul ACD/Tautomers nepracuje v nasledujicich pfipadech chemickych struktur:
o struktura obsahuje atom(y) kovu;

struktura obsahuje nabité atomy, jiné nez neiontové derivaty IV-valentniho dusiku (+)
vazaného na kyslik (-);

o struktura obsahuje prvek v netypickém valenénim stavu;
e struktura s koordinaénimi vazbami; a
o struktura obsahujici vice nez 255 atomu.

Vyzkousime si modul na ilustrativnim pfikladé:

1. Pouzivaje vySe popsané techniky nakreslime nasledujici strukturu:
N
HN/ \N

0]

W
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2. Vyberte strukturu (pouZzitim nastroje Select/Move & ), kiknéte na knoflik Check Tautomeric
H

Forms | = | na horni li§té nastroji. Program zaéne generovat a kontrolovat tautomerni formy
nakterslené struktury a kdyz bude proces u konce zobrazi se nasledujici dialogovy box:

Check Tautomeric Forms E |

| 9 posgible tautomenc forms were suggested

/

o4 Bl | | Conditiohz-dependent form x Cancel |

3. Odvozené struktury si mizeme prohlédnout, klikanim na tlacitka Next >> Ci << Prev. .

4. Pokud nalezneme tautomerni formu, ktera lépe vystihuje v danych podminkach nakreslenou
strukturu mudzeme ji nahradit kliknutim na tlaitko Replace.

12.2.1 Priklady

Uvedme si nékolik ,klasickych” typl tautomerie, které mdzeme vySe popsanym zplsobem
provefit stisknutim tlacitka Tautomers button v okné ChemSketch.

Keto-enol tautomerie

CHs CHs

CHs CHa
H3C<'£<—/ P — H3C——
H 0 OH
Fenol-keto tautomerie
OH o
=
H
H
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Tautomerie heterocyclického kruhu
Q OH
ﬁlj Ej
N N
H

Nitro-aci (aci-nitro) tautomerie

H3C H4C
3 H 3
(0] HO
§N+ I \N"'
O He O He

Nitroso-oxim tautomerie

H
o —
\ / \
HaC CH, 0 HaC CH, OH

Tautomerie imin-enamin

ICHs CHs
CHy N CHs NHI

CHg

CHg CH3

12.2.2 Chyby v chemické literature

Stoji za poznamku fakt, Ze chemické struktury jsou €asto (tradi€né) kresleny nespravné a jejich
tautomerni formy jsou ignorovany.

VSechny struktury v nasledujici tabulce jsou pfekresleny z velmi uznavanych publikaci. Mnoho
Z nich obsahuje chyby anebo jsou jejich tautomerni formy uvedeny chybné, bez ohledu na
experimentalni podminky, za kterych jsou popisovany. S modulem ACD/Tautomers nadale neni
nutné riskovat prehlédnuti nékterého tautomeru u slouéeniny, jejiz vlastnosti se snazime
interpretovat pomoci predikénich program(l ACD (jako napf. pKa) €i planujete publikovat.

Sporné struktury z riznych publikaci

S SH OH HO /N N\ NH,
: . T
T ] > N NN o S
N \ K N N
N

N H
Thioguanin 6-Merkaptopurin Allopurinol (antiurolithikum) Leukopterin
(antineoplastikum) (antineoplastikum) 5 moznych forem 3 mozné formy

4 mozné formy 5 moznych forem
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Sporné struktury z riznych publikaci

Lo

Chlorzoxazon
(relaxans skeletalniho
svalstva)

2 mozné formy

N/>—SH

2-Merkaptobenzo-
thiazol
2 mozné formy

Pemolin
(CNS stimulant)
2 mozné formy

Methimazol
(antihyperthyroid)
2 mozné formy

H H,N o]
N
Ny HN NH \
\ hY
" \
AN
NH, HS/&\N/N S \O
CHs
Amitrol (herbicid) Purpald Thiotetronova kyselina Ciclopirox (antifungalni)
3 mozné formy 2 mozné formy 3 mozné formy 2 mozné formy
o HO N SH H,N N NH, HO N OH
+
N SH ‘
N N N
/ ‘ \ HO \ h] /
AN OH ol OH
Pyrithion lodthiouracil Divicin Violurova kyselina

(antibakterialni)
2 mozné forms

(thyroidni inhibitor)
2 mozné formy

3 mozné formy

(chelataéni Cinidlo)
2 mozné formy

N SH cl HO /N OH HSC\:
= \”/ A N oH
N NH \ /
“ . @I B
—S
OH HO o HN
2-Thiouracil Guanoxabenz Citrazinova kyselia Methisazon
(thyroidni inhibitor) (antihypertensivum) 2 mozné formy (antiviralni)
2 mozné formy 3 mozné formy 2 mozné formy
H o. O HN OH o OH
N 0O \\s//\ _CHs
a ‘ N NH
‘ s - NH e HoN \N\ CHs
E /N OH ) @ \Q
NH
NH, NH\(
NH,
Flucytosin Tenoxicam (proti- Mitoguazon Anthralin

(antifungalni)

2 mozné formy

zanétliva, analgeticka)
2 mozné formy

(antineoplastikum)
4 mozné formy

(antipsoriatikum)
2 mozné formy
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12.3 Encyklopedie

Encyklopedie ,ACD/Dictionary” je ,add-in“ modul, ktery je nyni zabudovan do v§ech komercnich

moznost najit latku na zakladé jejiho trivialniho &i firemniho nazvu (v€. acylpyrin SPOFA, pozn.
prekl.).

ACD/Dictionary naléza chemické struktury na zakladé jejiho chemického nazvu. Obsahuje pfes
85.000 systematickych a nesystematickych nazvua a k nim pfislusnych chemickych struktur.
Encyklopedie je prohledavatelna jak na zakladé uplného nazvu tak jeho fragmentu. Z platformy
ChemSketch prohledava i na zakladé strukturniho vzorce.

PfestoZze mnoho vlastnosti encyklopedie ACD/Dictionary je pojednano v navodu ACD/Dictionary
User’s Guide, zminime se o nich struéné i zde.

Na pravé strané pracovni plochy ChemSketch na li5t& References, kliknéte na knoflik
Dictionary | & | . Objevi se dialogovy box ACD/Dictionary:

%= ACD/Dictionary

 Quick Search————— [35694 of 853411 1 Show/Search
| [¥ Spstematic Names [ Other Names [v Reqisty Mumbers

Benzofurazan ;I
Benzofurazan-1-oxide Category | Erzymes | rdefine |
Benzofurodi f <Mt defined> =]

Benzofuroxan

Benzoglyoxaline _I O
Benzoguanamine

Benzahydral

Benzohydroxamic Acid

;Eenznic: Acid LI OH

| [~ Show Al Mames of Stuctune ‘

— Advanced Search

! _ Seach |

Benzoic Acid [antifungal] |

\/ ak x Cancel | ? Help |

Pozn. Pokud jste zakoupili licenci ACD/ChemSketch ale nevidite knoflik Dictionary | =&

v okné ChemSketch v modu Structure, ovérte si, prosim, zda jste spravné pfi
instalaci uvedli OBE registrac¢ni €isla pfi instalalaci—jedno pro ACD/ChemSketch,
a druhé pro ACD/Dictionary add-in.

Pro dalsi informace prostudujte podrobné pfiru¢ku ACD/Dictionary User’s Guide!
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12.4 ACD/Name Freeware Add-on—Novinka verze 5.0!

Ve verzi 5.0 je nyni mozno pouzit modul ACD/Name Freeware add-on pfimo z rozhrani
ChemSketch. Tato zvlastni funkce je pfistupna pomoci konfliku na horni zakladni listé:

“ar

&
Tento nastroj se pouziva snadno: nakreslete strukturu(y) k pojmenovani, kliknéte na tento knoflik
a nazev struktury ¢i smési je vloZen jako textové pole na pracovni plochu.

VyzkouSejme si to na nékolika pfikladech.
1. Pomoci ChemSketch nakreslete nasledujici strukturni vzorec:

\_/

N

HO
2. Pokud je na pracovni ploSe vice strukturnich vzorcu, tento vyberte.

“ar
3. Kliknéte na knoflik Generate Name from Structure é‘ ¢i z nabidky Tools vyberte Generate
Name from Structure. Nazev se objevi pfimo pod nakreslenym strukturnim vzorcem:

\_/

1
HO

®3-pyridin-2-ylbenzoic acid =
u [ ] u

4. Posurite nazev lehce doll tazenim mysi.

5. Stisknéte knoflik atomu chloru a kliknéte jednou vedle struktury, nakresli se HCI.

6. Zvolte obé struktury a kliknéte znova na knoflik Generate Name from Structure. Tentokrat
se pod strukturu napiSe nazev pro danou smés:

\_/

HCI

j— |
HO

n
B 3-pyridin-2-ylbenzoic acid hydrochloride =
| ] ] | ]
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12.4.1 Omezeni volné verze (freeware) ACD/Name

ACD/Name ve verzi freeware ma nasledujici omezeni:

e Struktury, které maji byt pojmenovany mohou obsahovat maximalné 50 atomu, véetné
vodiku.

e Struktury mohou obsahovat pouze tyto prvky H,C,N,P,O,S,F,Cl,Br,l,Li,Na,K v jejich
bé&znych mocenstvich.

o Struktury mhou obsahovat maximalné 3 cykly.

¢ ACD/Name ve verzi freeware neumoziiuje ménit nastaveni nazvoslovnych preferenci.
Program pouziva preference, které odpovidaji nejvice preferovanym nazvoslovnym
principim IUPAC.

Pozn. Pokud chcete ziskat informace o pIlné (neomezené) verzi ACD/Name software,
podivejte se na http://www.acdlabs.com/products/name labl/iupac/.
(V dobé vydani pfekladu bylo plnou verzi zahrnujici principy IUPAC i CAS mozno
ziskat velmi vyhodné jako akadeickou licenci v tzv. EduPack, pozn. prekl.)




13. Dobrltky - Goodies

13.1 Co jsou to ,,Goodies”’?

Co jsou to "goodies"? Goodies se projevi jako fada dalSich specialnich funkénich knoflik mezi
funkcemi ChemSketch. V podstaté jsou to implementované podprogramy v jazyce
ACD/ChemBasic pfidruzené k témto vice nez 20 novym knoflikiim ChemSketch.
ACD/ChemBasic je specializovany programovaci jazyk, ktery umozfiuje pfizpusobit programy
ACD software potfebam uzivatele. Domnivame se, Ze je to také zplsob, jakym mizeme ukazat
jak je tento nastroj uzite€ny a jak 1ze ChemSketch jesté 1épa vyuzivat!

VSimnéte si, Ze k pouziti Goodies nemusite rozumét ani trochu programovani v ACD/ChemBasic
(nicméné, pokud o to zatouzite, muzete se to otevienych kédi Goodies ponofit a naucit se jej).

13.2 Kde se ziskaji?

Tyto uzite€né pomucky se nachazely jiz ve vétSiné instalaci verze ChemSketch 4.5. Presvédcte
se, zda soubory *.BAS jsou ve vaSich ChemSketch podadresafich (napf.
C:\ACD50\EXAMPLES\CHEMBAS\GOODIES). Pokud je nenajdete, mlzete je downloadovat z
Web site ACD zdarmana URL

http://www.acdlabs.com/products/chem dsn lab/goodies.html

Goodies se velmi snadno instaluji, navod je na Webové strané. Snadno pak miizte vyuzivat tyto
nové funkce ChemSketch.

VSimnéte si, Ze tyto nové knofliky mlzete z listy ChemSketch kdykoli snadno vyjmout.

Pozn. Knofliky ChemBasic Goodies jsou k dispozici pouze v médu Structure.

13.3 Goodies

Nasleduje seznam knoflikd a funkci Goodies, které jsou k dispozici v dobé vydani pFirucky:

Knoflik Funkce Pouziti

Insert Page Vlozi prazdné strany na libovolné e Jdéte na stranu, pfed kterou chcete vloZit novou

vlozeni misto vaSeho dokumentu prazdnou stranku a kliknéte na knoflik Insert
ChemSketch. VSimnéte si, Zze Page.

@ bézny zpusob z nabidky

Pages/New pfidava stranky na
konec dokumentu.

Clone Page Klonuje stranu se kterou pracu- 1. Zvolte stranu, kterou chcete klonovat.
klonovani jeme (spolu s jejim obsahem) 2. Kliknéte na knoflik Clone Page.

r s danou Cetnosti—jde o velmi uzi- v . . . . .
@J te€ny nastroj pro tvorbu dokumen- 3.V _ote’vrerlem dlalogoven] okn.e, Iftereb se
objevi, urCete pocet klonu a kliknéte OK.

tl s podobnymi tabulkami, titulky,
etc. Nové strany jsou pfipojovany
na konec dokumentu.
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Knoflik Funkce Pouziti

Move/ Copy | Pfemisti a kopiruje strany—i.e. 1. Zvolte stranu ke kopirovani.

Page meéni poradi stran ve vasem 2. Kliknéte na knoflik Move/Copy Page.

pfesun a dokumentu. 3. V dialogovém boxu vepiste pocet stran po kterém
kopie chcete aby se zvolena strana objevila a kliknéte

£

OK.

4. Zvolte Yes v boxu zprav pokud chcete stranu
kopirovat a No pokud ji chcete jen pfemistit.
Kliknéte Cancel a zastavte vykonani pfikazu.

Delete
Pages
mazani

Gl

Maze uréené strany.

1. Kliknéte na knoflik Delete Pages.

2.V dialogovém boxu, ktery je zobrazen urCete
rozah stran k vymazani.

3. Budete upozornéni na nevratnost operace
(disabling Undo). Zvolte OK pokud strany chcete
opravdu vymazat. Kliknéte Cancel ke zruseni
povelu.

Annotate PFipoji k anotaci k dokumentu 1. Otevrete &i vytvorte dokument.

Document | odvozenou od osahu textoveho 2. Kliknéte na knoflik Annotate Document.

anotace zﬁfn‘ge‘froa{‘:?ﬂﬁcgauﬁﬁzuje 3. Po provedent povelu kiiknéte na poitat stran ze

Eﬂm pradi s velkymi dokumenty a spodni stavové listy k zobrazeni nazvu stran.
presentacemi.

Sketch-to- Exportuje v8echny struktury 1. Nakreslete strukturu, kterou budete chtit

VRML molekul z aktivni strany do exportovat na jednu stranu.

Converter | souboru typu VRML 2.0, ktery 2. Kliknéte na knoflik Sketch-To-VRML Converter.

%I. gE\Z/ieea}jté?j?:yp\;eRsMcl:_osg\?v’ser. 3. évolte OK ve zpravé Ready to export... (nebo

ancel).

4. Napiste nazev souboru a cestu a kliknéte OK.
Pamatujte, Ze pokud napiSete jenom nazev WRL
souboru, program jej umisti do stejného adresare
jako sk2vrml.bas.

5. Specifkujte pozadovanou strukturni presentaci
vepsanim pfislusného pismena do dialogového
boxu a kliknéte OK.

SDF-to- Importuje data (molekuly, text, 1. Kliknéte na knoflik SDF-To-Sketch Converter.
Sketch etc.) ze souboru formatu MDL 2.V dialogovém boxu napite cestu a nazev
Converter SDF do formatu ChemSketch souboru SDF ktery chcete importovat (V&.

&

documentu. Kazdy zaznam
souboru SDF bude pak
samostatnou stranou. OMEZENI:
pouze 100 zaznam( muze byt
takto importovano (ChemSketch
dokument mize obsahovat max.
100 stran). Pokud soubor SDF
obsahuje vice nez 100 zaznamll
program zobrazi hlaseni o
¢astecn0 SDF konverzi (a poctu
uspésné importovanych
zaznam().

zobecitiujicich ,*“ a ,,?“ a kliknéte OK. Pokud
napiSete pouze nazev souboru, bude vas SDF
soubor program hledat v adresafi, ve kterém je
program ChemBasic. Tudize, pokud SDF soubor
umistite do téhoz adresére jako je sdf2sk.bas
muZete psat jen nazev bez cesty. Pokud soubor
SDF umistite do podadresafe ChemBasic
programu musite napsat pouze tento podadresar.

3. Pokud vysledek hledani najde vice soubord,
nabidne vam volbu. Budete téZ dotazani na
nazev pole, ktery ma byt zobrazen s
molekulou. Zvolte pole a kliknéte OK.

Document
Browser

prohlize¢

=

Prohleda adresare a najde uréené
dokumenty ChemSketch a
prohleda dokumenty ChemSketch,
zda obsahuji zadany fetézec aniz
je otevre.

Kliknéte na tento knoflika sledujte zobrazené
instrukce. Jde o velmi uzite€ny nastroj.
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Knoflik Funkce Pouziti
Table Vytvari tabulky a/anebo rovna K vytvoreni tabulky a umisténi objektu do ni:
Wizard objekty podle uréeneho poctu 1. Kliknéte na knoflik Table Wizard.

El

sloupcu a fadek.

2. Budete informovani o poctu objektl na strané a
navrhu na jejich zarovnani. Zvolte Yes.

3. Zvolte poret sloupcl a Fadkd v tabulce.

4. Zvolte zda ma mit tabulka okraje.
Prazdnou tabulku vytvofime:

¢ Pomoci Table Wizard na prazdné strané.

Nebo
e Volbou No ve zpravé o zarovnani objektd.

Replace Nahradi jeden druh atom( jinym Pamatuijte si, Ze tento program funguje pouze je li
Element (pfiklad — perfluoroderivaty). nakreslena na strance jen jedna struktura.
IWF 1. Nakreslete strukturu a kliknéte na knoflik.

2. Zvolte prvek, ktery ma byt nahrazen a kliknéte

OK.

3. Zvolte novy prvek a kliknéte OK.
Solution Vypocte vahu slou€eniny nutnou Pamatuijte si, Ze tento program funguje pouze je li
Calculator pro pfipravu o daném objemu a nakreslena na strance jen jedna struktura.

£

molarni koncentraci.

1. Nakreslete strukturu a kliknéte na knoflik.

2. Zvolte pozadovanou molarni koncentraci a objem
roztoku.

3. Vysledek je zobrazen.

Label
Printer

&

Vytvori Stitky a tiskne je na Avery
Standard (45 Sablon §titk() nebo
na uzivatelske listy.

1. Nakreslete struktury, které chcete mit na Stitcich
a kliknéte na knoflik Label Printer.

2. Mlzete také zhotovit Stitky ze souboru SDF
pokud bude v ChemSketch prazdna aktivni
strana.

3. Dal&i informace viz. soubor Iprinter.txt v adrsafi
Goodies.

Peptide Vytvofi 3D peptidovou strukturu ze | ¢ DalSi informace v souboru pepbuild.sk2
Builder sekvence aminokyselin. v adresari Goodies.
Carbo- Vytvofi strukturu oligosacharidu ze | ¢ Dal$i informace v souboru sugarsk.txt v adrsafi
hydrate zkratkovitého zapisu. Goodies.
Builder
Reorder Umoziiuje cut-and-paste a copy- 1. Oteviete dokument, jehoz strany chcete
Pages and-paste sekvence stran do nové pfeorganizovat.
T pozice v ramci dokumentu. 2. Kliknéte na tento knoflik a sleduje instrukce.
ll}:n:;ne Méni nazvy stran. 1. Oteviete dokument.
g 2. Kliknéte na knoflik.
@ 3. Napiste Cislo strany, kterou chcete pfejmenovat a

kliknéte OK.

4. Napiste jména a kliknéte OK.
5. Nazvy stran se zobrazi, pokud kliknete na knoflik
“Page 1/1” dole v okné ChemSketch.
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Knoflik Funkce Pouziti
Insert Page | Vlozi Cisla a stran a anotace. o .
Numbers/ Anotace bude vlozena do 1. Oteviete & vytvofte dokument.

Annotations

spodniho levého rohu stranky.

2. Kliknéte na knoflik Annotate Pages.

3. Napiste anotaci do Sablony a kliknéte OK.

Muzete pouzit:

* $P—uvlozi ¢islo strany

* $N—vloZzi nazev strany (mohou byt viozeny
pouzitim funkce Rename Pages nebo
Pages/Rename)

Do anotace mlzete vlozit i fixni text.

|c.|;-r|-e|;t|_e E;(St?:rﬂeH%rvl\allfmiztzrsqy Igguze u e Dalsi informace viz soubor FillTmpHelp.doc

= | verze ChemSketch 4.01 a vys$Si. v adresafi Goodies.

L.

glsel.t:tch-To- E:ﬁ’(zcﬁ{,eszlrz(:&hé}ycztlréuhlgury 1. Oteviete stranu se strukturami k exportu.

Converter dokumentu do souboru SDE. 2. Zvolte knoflik a urete zda budete pretvaret

| stranku ¢i cely dokument. Kliknéte OK.

E 3. Specifikujte jméno a cestu souboru SDF. Pokud
zadate jenom nazev, program umisti soubor do
téhoz adresare, ve kterém je soubor expsdf.bas.

Elerlgltens Zobrazi vodiky ve struktufe. e Nakreslete strukturu(y) na stranu a kliknéte na

yerog knoflik.

c Pozn.: pro opacny pochod mate standardni pokyn

ChemSketch—Tools/Remove Explicit Hydrogens.

Remove SDF soubor, ktery obsahuje 1.UrCete nazev a cestu souboru SDF. Pokud

Spectator slouceniny ve formé soli maze byt ' iSete i . bude hled ) dresafi

lons Zménén na SDF soubor gaplcsjg e jen nazev, bude hledan v adresafi

(Desalt) obsahujici v kazdém zaznamu oodies.

pouze jednu molekulu. Tento
knoflik odejme nejmensi ion bud
podle hmoty nebo poctu atom(.
Napf. octan sodny bude
pfeméném na Kyselinu octovou.
(Pozn.: vytvofena molekula bude
zobrazena bez naboje.)

2. Definujte kriterium malé €asti, hmotu ¢i atom.

3. Vytvoreny soubor SDF bude v témze adresafi
jako puvodni, pod jménem newfile.sdf.

V adresafi Goodies je ukazkovy soubor “salts.sdf’ s

5 solemi pro testovani.

Pozn.: pouzijte Goody “Import SDF” k provéfeni

Newfile.sdf.

Nucleic
Acid Builder

&

Vytvofi 3D nukleovou kyselinu
(DNA, RNA) (jeden ¢&i dva fetézce)
ze vstupni sekvence.

o Kiliknéte na knoflik a nasledujte pokyny.




14. Zaveér

Dik za to, Ze jste zvolili pro svou praci ACD/ChemSketch. VynasnaZili jsme se vytvofit kreslici
program snadno pouzitelny a ziskali jsme jeden z nejucinnéjsich chemickych kreslicich programu
na trhu. Ke dni pfekladu, tj. ervenci 2002 bylo registrovano vice nez 180 tisic kopii
ACD/ChemSketch. | z toho plyne, Ze je duvod k takové popularité!

Tim, ze jste se nauili, podle kapitoly 3, zachazet se zakladnimi funkcemi mlzete zadit se
seriozni praci. Kapitola 4 pfinesla na vas horizont koncepci I-Lab. Zbylé kapitoly pak z vas
udélaly vysoce pokrocilého uzivatele ChemSketch, a my vas timto vitame do ,klubu”, do kterého
je vitan kazdy guru ChemSketch.

Tento struény tvod v kombinaci s online Help vam umozni plné rozvinout vasi praci s timto
obSirnym ale inuitivné ovladanym balikem programd. PFi vzacné nutnosti potfeby konsultace i
pomoci, i pfi vitané odezvé na tento manual kontaktujte spole¢nost ACD (v angli¢ting) Ci
SciTech (v ¢estiné a slovencing); viz téz Kapitolu 1.8.

A navic ...

Jakmile mate za sebou ¢teni tohoto navodu, radi usly§ime vas
nazor. Jak bycho mohli pfisti vydani zlepSit? Mame maly
dotaznicek k vyplnéni. Vsichni, kdo tak udini stanou se ucastniky
slosovani o cenu ,ACD/ChemFolder (¢i ekvivalentni slevu pfi
nakupu software ACD). Ppouzijte prosime MS Word 6.0 a vysSi
Vyhrajte!!! k otevieni souboru ,survey.doc” anebo pouyzijte Adobe Acrobat
, Reader k otevieni ,survey.pdf’ na CD, které jste obdrzeli s timto
Pomozte nam programem, nebo navstivte stranu ,Feedback” na URL
tento navod dale htip://www.acdlabs.com/feedback/guides.html. Vitéz je
zlepéovat. vyhlasovan kazdoro¢né.
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