C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii

2D molekulovy editor - MarvinSketch

1. Web programu MarvinSketch: http://www.chemaxon.com/products/marvin/marvinsketch/
2. Spusténi programu
Spoustime z termindlu ptikazem /home/martinp/bin/MarvinSketch &

3. Pridavani atomu a vazeb

V levé listé vyberte tlacitko pro pridavani vazeb 7" akliknéte na plochu kde se umisti 2
atomy C spojeneé vazbou, pak kliknéte na jeden z nich a drzte tlacitko mysi a mys presuite
na misto kde se ma nachdzet druhy atom a pust’te. Timto zpiisobem nakreslete strukturu
butanu. Jednu z vazeb zmeéiite na dvojnou tim, Ze na ni kliknete (pfi dal$im kliknuti se zméni
na trojnou). DalSi typy vazeb lze nastavit pfes kontextové menu (pravé tlacitko mysi na
vazbé), polozka Type. Pro pfidani atomu jiného prvku vyberte prvek na pravé 1isté (vyberte
0) a pridejte na strukturu (pfidejte tak, aby vzniklo chiralni centrum a typ vazeb pak zmeénte
na Up a Down) .

4. Prace s plochou
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Obrazek struktury na ploe lze zvétsit/zmensit pomoci tlagitek “ = v horni li§t& nebo
muzeme pouzit <Ctrl>+<kole¢ko mysi> (pozice kurzoru mysi uréuje centrum zvétSeni). K

dispozici jsou tlacitka Undo/Redo B

5. VloZeni strukturniho fragmentu
V dolni ¢asti okna kliknéte na strukturu benzenu a pak kliknéte na libovolny uhlikovy atom
struktury na ploSe, nastavte pozici ptiddvané¢ho benzenového jadra a mys pust'te. Dalsi
fragmenty struktur 1ze vybirat z Menu: Edit / Template Library. Ptidejte na jiny atom
strukturu pyridinu (v sekci Heterocycle).

6. Oznacovani atomu

Rezim oznagovani lze zvolit pomoci tla¢itka “¥ v horni li§t&. Lze oznadovat:
«  Atomy — kliknéte na néj, pro oznaceni vice atomil podrzte <Shift>
- Dva atomy spojené vazbou — kliknéte na vazbu spojujici atomy
+  Obdélnikovou nebo nepravidelnou oblast — vyberte typ oznacovani Rectangle
Selection nebo Lasso Selection, kliknéte mysi a tahnéte kolem atomt, které¢ maji byt
oznaceny.
+  Celou strukturu — dvojkliknéte na libovolny atom nebo pouZzijte typ oznacovani
Structure Selection a kliknéte an libovolny atom struktury.
Zruseni oznaceni atomu - kliknéte na plochu v oblasti kde nejsou zadné atomy.

7. Editace polohy atomii a struktury
Pro zménu polohy atomu nebo skupiny atomi tyto oznacte a pak umistéte mys do stiedu
oznacenych atomt, dokud se neobjevi modré zubaté kolecko, stisknéte mys a nastavte
novou polohu atomti. Pro pfemisténi struktury ji nejdiive oznacte, premistéte mys do stiedu
struktury az ze objevi modry ¢tvereCek a mysi presuiite. Pro nato€eni struktury postupujte
podobné ale mys umistéte kus od stfedu az se objevi zubaté koleCko a pak stisknéte mys a
natocte strukturu.

8. Editace typu atomii a vazeb, mazani atomi
Typ prvku zménime tak, ze atom oznacime a v pravé listé klikneme na pozadovany symbol
prvku. Vymazani atomu — oznaCime atomy a stiskneme klavesu Delete nebo stisknéte

tlac¢itko “* na horni listé. Alternativné Ize pouzit tlacitko & v horni lité a pak klikat na
atomy, které se maji vymazat nebo tahnutim mysi vymazat vice atomil. Typ vazby u vice
atoml zménime tak, ze oznacime atomy, které vazby spojuji a klikneme na tlacitku pro
vybér vazby v levé listé (oznacte atomy benzenového jadra a zménte typ vazeb na
aromatické - typ Aromatic).


http://www.chemaxon.com/products/marvin/marvinsketch/

9. Pridani ndboje na atom
Formalni naboj na atom nasatvime kliknutim na tla¢atka * resp.
kliknutim na pfisluSny atom (vyzkousejte na atomu N pyridinu).

na levé listé a

10. Zvyraznéni vazeb v popredi

Vazby nachazejici se v popfedi miizeme zvyraznit pomoci tlaitka = v levé listé a

naslednym kliknutim na ptislusné vazby.

11. Optimalizace rozloZeni atomii struktury
Vyberte Menu: Structure / Clean 2D / Clean in 2D, dojde k opraveni struktury tak aby byly
optimalni thly mezi atomy a celkové rozlozeni atoma. Strukturu Ize téZ optimalizovat v 3D

— piepneme se do 3D rezimu pomoci tladitka 2P na spodni 1i§t& a pak zvolime Menu:
Structure / Clean 3D / Clean in 3D. Rotaci v 3D rezimu lze provést pomoci Menu: View /
Mouse mode / Rotate in 3D a nasledné pouzitim levého tlacitka mysi.

12. Vkladani textu a kresleni

T

Na plochu Ize vlozit text pomoci ikony na levé listé. Rizné obrazce lze kreslit tlacitka

] -

13. Generovani obrazku
Soubor s obrazkem struktury lze generovat pomoci Menu: File / Export to Image.
Podporovény jsou rastrové soubory (napi PNG) i vektorové (napi. EPS).

14. UloZeni souboru
Soubor Ize ulozit pomoci Menu: File / Save as do souboru s koncovkou .mrv. Soubor Ize
op&tovné nacist pomoci Menu: File / Open. Také lze ukladat soubory v jinych formatech,
vybereme-li pii ukladani ve Files o Type odlisny typ (napi. SMILES).

Uloha 1:

V programu MarvinSketch vytvoite 2D schéma struktury kortizonu a morfinu.

Do odevzdavarny vloZte odpovidajici soubory *.mrv a také soubor ve formatu SMILES a dale
soubory s obrazky ve formatu PNG a EPS.
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3D molekulovy editor - Avogadro

1. Web programu MarvinSketch: http://avogadro.cc

2. SpuSténi programu
Spoustime z terminalu nahranim ptislusného modulu: module add avogadro a pak spustime:
avogadro &.

3. Stavéni molekuly

«  Kliknéte levym tlac¢itkem mysi na ploSe — dojde k pfidani atomu uhliku, automaticky
se pridaji atomy vodiku. Pro pfidani dal§iho navazaného atomu stisknéte levé tlacitko
mys$i na existujici atom uhliku a tdhnéte myS na pozadovanou pozici a uvolnéte
tlacitko. Timto 1ze dale budovat molekulu.

+  Pro zménu jednoduché vazby na dvojitou na vazbu kliknéte, pfi dalS$im kliknuti se
zméni na trojnou a pii dalS§im zpét na jednoduchou.

«  Pro moznost pfidavat atomy dalSich prvkil kliknéte na tlacitko Tool Settings v horni
listé. Ze seznamu lze vybirat nejbéznéjsi prvky, ostatni jsou dostupné pies Other v
seznamu (pak mizeme vybirat libovolny prvek z periodické tabulky -
dvojkliknutim). Toto miiZeme také vyuZzit pro zménu prvku existujiciho atomu, kdy v
seznamu vybereme prvek a pak klikneme na atom.

- Typ vazby, kterd s ebude kresli 1ze nastavit pomoci polozku Bond Order. Polozka
Adjust Hydrogens umoznuje zapnout/vypnout automatické pridavani vodiki na
strukturu.

«  Vymazani atomu provedem kliknutim pravym tlac¢itkem mysi na atom

+  Program disponuje funkcemi Undo/Redo (v Menu: Edif).

4. Manipulace s molekulou

Klikné&te na tlagitko Navigation Tool * v horni li§ts.
+ Rotace — levé tlacitko mysi
« Zména velikosti - koleCko mysi nebo prostiedni tlac¢itko mysi.
+  Posun ve vertikdlnim a horizontalnim sméru — pravé tlacitko mysi

5. Graficka reprezentace molekuly
V horni listé stiskneme tlacitko Display Settings. V zobrazeném seznamu lze vybirat
grafické reprezenatce mlekuly (Ball and Stick, Stick, Van der Waals Spheres,
Wireframe ...).

6. Pridani fragmenu struktury
Na strukturu Ize ptidavat rizné fragmenty pomoci Menu: Built / Insert / Fragment. V
seznamu vybereme fragment (napf. pyridine v sekci heteroaromatics) a vloZime na plochu.

Propojeni s piivodni strukturou provedem tak, Ze klikneme na tlagitko Draw Tool -Z v horni
list¢ a mysi spojime pozadované atomy.

7. Optimalizace geometrie
Optimalizaci struktury provede optimalni nastaveni délek vazeb, thlu a torznich uhla.
Vyvolame ji Menu: Extensions / Optimize geometry.

8. Oznacdovani atomu

Vybereme Select tool tlagitkem X v horni 1i§ts. Klikanim na jednotlivé atomy je ozna¢ime,
drzime-li stisknuté <Shift> lze oznacit vice atomu. Pro zruSeni oznaceni atomu drzime
<Ctrl> a klikneme na atom.Vice atomil miiZeme oznacit tazenim mysi pies oblast atomt.
Podobnym zpiisobem lze oznacovat vazby.

V levé Casti okna jsou moznosti nastaveni oznacovani, v polozce Selection Mode miizeme
nastavit ozna¢ovani po atomech, residuich, mlekulach.

9. Zména polohy atomu

Vyberte Manipulation Tool tlagitkem v horni li§ts.
« Zména polohy atomu v roviné obrazovky — kliknéte levym tlacitkem na atom a
posuiite jej
« Zména polohy atomu v ptedozadnim sméru — kliknéte prostfednim tlacitkem na atom


http://avogadro.cc/

10.

11.

12.

a posuiite v pozadovaném smeéru.

Otaceni kolem vazeb

Vyberte Bond Centric Manipulation Tool tla¢itkem E v horni 1i§t€.Kliknéte na vazby,
zobrazi ze ¢tverec v roving vazby jehoz tihel natoceni 1ze zménit kliknutim na vazbu a
tdzenim mysi. Levym tlac¢itkemmysi kliknéte na jeden z atomt vazby a posunem zménite
jeho thel vii¢i druhému atomu v nastavené roving.

Kliknutim na atom pravym tlacitkem mysi Ize zménit délku vazby.

Kliknutim levym tlacitkem na atom v sousedstvi atomu vazby Ize ménit torzni uhel.

Vytvareni souboru s obrazkem
Vybereme Menu: File / Export / Graphics. Dostupné jsou formaty PNG (doporuceny),
BMP, JPG.

UloZeni souboru se strukturou
Soubor se strukturou lze ulozit pomoci Menu: File / Save as a znovu nacist pomoci Menu.
File / Open. Podporovano je nékolik formati.Vychozi format je CML.

Uloha 2:
V programu Avogadro vytvoite strukturu morfinu.
Do odevzdavarny vloZte odpovidajici soubor ve formatu CML a obrazek ve formatu PNG.



