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Chemicky vzorec

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii



l Chemicky vzorec

Chemicky vzorec je grafické zobrazeni slozeni, pripadné struktury a prostorového
usporadani molekul chemické slouc¢eniny nebo prvku za pouziti symboll prvk(, pripadné
Cisel a dalSich znak( (napf. zavorek) a grafickych prvk( (¢ar a krivek).

Typy chemickych vzorcti:
» Stechiometricky vzorec
» Sumarni vzorec
» Funkéni vzorec
» Strukturni vzorec
» Konstituéni vzorec
» Rozvinuty konstituéni vzorec
» (ZjednodusSeny) Racionalni konstituéni vzorec
» Elektronovy vzorec (resonancni struktury, oktetové pravidlo)
» Geometricky vzorec
» Konfiguracni vzorec (stereochemie)
» Konformacni vzorec

https://cs.wikipedia.org/wiki/Chemick%C3%BD_vzorec
https://en.wikipedia.org/wiki/Chemical_formula
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Zakladni vzorce

» Stechiometricky vzorec zaznamendva sloZzeni chemické slouceniny bez ohledu na
skutecny pocet atomd v molekule. Stechiometricky zapis je mozné zdlraznit uzavienim
vzorce do slozenych zavorek {}.

{CH,0}

» Sumarni vzorec (molekulovy vzorec) chemické latky udava prvky, z nichz se latka sklada,
a pocet jejich atomU v molekule.

C,H,0,

» Funkcni vzorec je specialni zapis vzorce molekulového od néhoz se lisi tim, Zze pomoci
symbolU prvkl a Ciselnych index( jsou postupné zapisovany jednotlivé funkéni skupiny.

CH,COOH

7N

methylova a karboxylova skupina
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l Konstitucni vzorec

Konstitucni* vzorec je typ strukturniho vzorce zobrazujici propojeni jednotlivych atom
pomoci spojovacich ¢ar (jednoduchych, zdvojenych &i ztrojenych Usecek, v pripadé potreby
i zakrivenych car), znazornujici vazby mezi atomy (jednoduché, dvojné nebo trojné vazby).
Pritom délka spojovacich useCek a uUhly mezi sousednimi uUsecCkami nevyjadruji ani
skute¢nou délku vazeb v molekule, ani uhly mezi vazbami.

Rozvinuty Racionalni Zjednoduseny racionalni
(zobrazuje vsechny atomy (zobrazuje vSechny atomy  (zjednodugené zobrazeni)
a vazby) HoH a pouze nékteré vazby)
H s H H,C — CH,
N /N
H,C CH
H— —H / 2
/C\ C/C\ \ /
H ,\ H H,C — CH,
H H
cyklohexan cyklohexan cyklohexan

*Konstituce je popis identity a konektivity (a odpovidajicich vaznosti ¢i fadu vazeb) atomU v
molekularni entité (s vynechanim jakéhokoli rozdilu vyplyvajiciho z jejich prostorového

usporadani). https://goldbook.iupac.org/terms/view/C01282
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l Elektronovy vzorec

Elektronovy vzorec je typ konstitu¢niho vzorce, ktery se lisi tim, ze kromé chemickych vazeb
mezi atomy (kdy jedna Usecka predstavuje dvojici elektronl sdilenou dvéma sousednimi
atomy) vyznacuje i dalsi elektrony valencénich sfér atomu, které se vSak nepodileji na
chemickych vazbach mezi témito atomy.

Jedna-li se o volny elektronovy par, pak se oznacuje kratkou useckou podél symbolu atomu.
V pripadé neparového elektronu pak pomoci tecky u symbolu prislusného atomu.

Pti psani elektronovych vzorci je nutné zohlednit pocet valencnich elektronli atomu dle
skupiny v periodické tabulce a oktetové pravidlo.

Oktetové pravidlo odrazi tendenci prvka hlavni skupiny se vazat tak, aby kazdy atom mél ve
své valencni slupce pravé osm elektron( (tj. konfiguraci vzacného plynu v dané periodé).
Pravidlo neplati univerzalné a ma celou radu vyjimek.

molekula dusiku

spravné y; < Spatné
IN=N]| @'\j:N )

5 valencnich elektronl 8 elektron( 6 valengpfCh elektrond 8 elektrond
- atom dusiku - oktetové pravidlo - NENWatom dusiku - oktetové pravidlo
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l Resonancni struktura

Rezonancni struktura je vzorec jedné z hraniCnich struktur dané slouceniny. Rezonancni
struktury se pouzivaji pro slouceniny, jejichz strukturu nelze spolehlivé vyjadrit jednim

vzorcem.
Jednotlivé rezonancni struktury mezi sebe neustale prechazeji (coz se znaci obousmérnou
Sipkou ).

H H H H
c_ M ® C H G _H G H
H-c” \C(/B D H\C/ SC7T = H-cT XClap = H\C{"\\TC/
| | [ [ +1/2 ] | I @ |
H H / H H H H H H
__ I~
j— - @®

Il neznaci chemickou reakci !!!
(napf. rovnovaznou reakci, ktera se
znazornuje dvéma jednosmérnymi Sipkami)

Rezonancni hybrid je shrnuti rezonancnich
struktur do jednoho vzorce.
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l Geometricky vzorec

Geometricky vzorec pomoci jednoduchych grafickych prostfedkl (pridmétem do roviny
papiru) znazornuje skute¢nou prostorovou stavbu molekuly.

ré 4

Obvykle se vazby smérujici pred nakresnu znazornuji zesilujicim uzkym klinem, vazby

lezici v roviné papiru normalnimi Carami a vazby smérujici za nakresnu se kresli
teCkované nebo ¢arované Ci Srafovaneé.

Konfiguracni vzorec je specialni pfipad konstitu¢niho vzorce, ve kterém je
znazornéno specifické prostorové usporadani napft. cis/trans isomerie na
dvojné vazbé v organickych slouceninach, nebo stereoizomerie latek

s centrem asymetrie.

ré

(S)-(+)-kyselina mlé¢na
O ?OOH
C"l:

OH H,c7)
81 OH

Konformacni vzorec zachycuje jednotlivé moznosti prostorového usporadani
molekuly, mezi nimiZz mize molekula prechazet v disledku mozného otaceni
jejich casti kolem jednoduchych vazeb mezi vzajemné vazanymi atomy.
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l Cviceni

1. Spoleéné procvicovani zapisu chemickych vzorc( na tabuli.
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Software

Editor molekul je pocitacovy program pro vytvareni a Upravu reprezentaci chemickych

struktur.

Editory molekul mohou manipulovat s reprezentacemi chemickych struktur bud'v
dvourozmérném Ci trojrozmeérném prostoru prostrednictvim 2D ¢i 3D pocitacové grafiky.
* dvourozmeérny vystup se pouziva jako ilustrace nebo k dotazovani do chemickych

databazi

* trojrozmérny vystup se pouziva k vytvareni molekuldrnich modeld obvykle pro

molekularni modelovani

https://en.wikipedia.org/wiki/Molecule_editor
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l ChemSketch

ACD/ChemSketch je program pro molekuldrni modelovani, ktery slouzi k vytvareni a GUpravé
obrazk( chemickych struktur. K dispozici je také software, ktery umoznuje zobrazovat
molekuly a molekularni modely ve dvou a trech rozmérech, pochopit strukturu chemickych

vazeb a povahu funkénich skupin.

Licence: proprietarni (volné k akademickému pouziti)
URL: https://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/index.php

AcD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2]

, ’ . . Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons ACD/labs Help

Zakladni funkcionalita: el AFAEEE D 0 ¢ 9 aa B G ZEQ w0 % 20
. , a @& O | SN ¢ R AF T A+ 800, RIS P el

e chemické vzorce mwmmwww“fﬂﬂ
* reakcni schémata ¢
* 3D modely (zakladni prace) 5
* laboratorni aparatury
JLIM

re.
|-06 RSS is not a valid XML! hitps://blog.acdlabs.com/acdlabs/rss.xml: 14:06 RSS is not a valid XML! hitps Setup RSS
Fragmens:1 CioHz4Nz FW :280.40726

HOMAMEOLSID CigHaN;

1-ChemSketch 2-Copy to ChemSk 3-3D View | 4-3D Optimization

0OS: Windows, Linux (emulace pres wine)
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Moatsisoftware N

» Marvin (Chemaxon, academic and non-commercial use)
» ChemDraw (ChemOffice, PerkinElmer)

> BIOVIA Draw (Biovia)

» XDrawChem (freeware)

» Ketcher (Epam)

» 2D Sketcher (ChemDoodle)

https://en.wikipedia.org/wiki/Molecule_editor
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Jak spustit na klastru W

Softwarové moduly, které se spousti v terminalu (prikazové radce):
ACD/ChemSketch

S module add chemsk
S chemsk

Webové aplikace, které se spoustéji v prohlizeci:
Ketcher (https://lifescience.opensource.epam.com/ketcher/)

2D Sketcher (https://web.chemdoodle.com/demos/2d-sketcher)

Standardni aplikace, které se spoustiz GNOME Menu nebo v terminalu

XDrawChem (xdrawchem)

Kalzium (kalzium) neni vhodné pro seridzni praci
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lll Cviceni 1

1. Nakreslete strukturni vzorec kyseliny benzoové v nasledujicich molekulovych editorech:
 Ketcher
e 2D Sketcher
e XDrawChem
* ACD/ChemSketch (+zobrazte systematicky nazev molekuly)

2. Ve zvoleném molekulovém editoru zobrazte strukturni vzorce nasledujicich molekul:
= 2-methylpropan
= 4-chlorobut-2-yn-1-ol
=  ethanova kyselina
= N-methylpyridinium chlorid

3. Ve zvoleném molekulovém editoru zobrazte Kekulého rezonancni struktury benzenu.

4. Ve zvoleném molekulovém editoru zobrazte rezonancni struktury acetatu.
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