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Navod pro praci s programem
ACD/ChemSketch

verze 12

1) Strueng o ChemSketchi

Program ACD/ChemSketch slouZi ke kresleni chemickych struktur véetné jejich vizualizace a hodi se
pro kresleni i jiné chemické grafiky (napf. chemickych aparatur).

2) 2iskani programu

Program ACD/ChemSketch Freeware je k dispozici ke stazeni na internetové adrese
http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/. Aktualni verze nese &islo 14.

V multimedidlni u¢ebné je nainstalovana verze €. 12, k niZ se vtahuje i tento navod (a lze ji stahnout
napf. zde http://www.slunecnice.cz/sw/acd-chemsketch/). Freewarova verze je zdarma pouze

pro osobni potifebu Ci vyukové ucely.

3) Spusteéni programu

Program se spousti pfes ikonu " nebo z nabidky Start — VSechny programy zvolte ACD/Labs

12.0 a potom ChemSketch.

Otevre se pracovni prostiedi programu (v zahlavi pfislusného okna naleznete napis
ACD/ChemSketch (Freeware) - [noname01.sk2] )
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Obrazek 1: Pracovni prostifedi programu a dialogové okno ACD/Labs Products


http://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/
http://www.slunecnice.cz/sw/acd-chemsketch/

Kurz Chemické editory - ChemSketch Veronika Svandova, 2014

Déle Vas uvita okno ACD/Labs Products, které uzaviete kliknutim na tla¢itko OK." Nasledné se otevie
okno automatické napovédy Tip of the Day. Kliknutim na Next Tip si zobrazite daldi napovédu a
odskrtnutim pole Show Tips at Startup byste mohli zruSit zobrazeni napovédy po spusténi programu
(prosim neprovadgjte). Okno zaviete kliknutim na OK, €imz se dostanete jiZ do samotného
pracovniho prostfedi.

Tip of the Day

g Did you know that in Draw Mode. ..

Having selected any object with any of the selection tools
you can maove it strictly up, down, left, ar right by holding
down SHIFT and dragging.

Show Tips at Startup o 0K

4) Prostiedi Structure/Draw

ChemSketch pracuje ve dvou zakladnich prostfedich: Structure a Draw, mezi nimiz se prepina tlacitky

Structure | Draw e . B B L .
umisténymi v levém hornim rohu obrazovky. V prostfedi Structure Ize kreslit

chemické vzorce (struktury) a reakéni schémata, zatimco Draw slouzi ke kresleni jinych grafickych
objekt(.

Pracovni prostiedi se skldda z nasledujicich prvkd, které jsou v reZimu Structure/Draw velmi
podobné usporadané.

Menu

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons |-Lab  ACD/Labs Help
Hlavni nastrojova lista (zkracené hlavni lista)

Swcue | Dew (1 I @ S B § Q Q [ v [¥Pal‘e EEE Biios rubCinem sM@teoues Ftentiter (3
Nastrojova lista Structure/Draw (zkracené lista Structure/Draw)

HNIN ¢ s E e+ S .

%m@ﬁ '__'._'IDEI gk | 4 &EDDDDDD

-

! pokud chcete, aby se pfi nasledujicich spousténich programu okno neoteviralo, z nabidky Help zvolite
ACD/Labs Products a odskrtnete pole u Show this Screen at Startup.
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Obrazek 2: Celkové uspofadani pracovniho prostiedi programu
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Barevna paleta

< ST S | ———"

5) Gtranky dokumentu, prace s vice dokumenty

Novou stranku vioZite do dokumentu pomoci Menu — Pages — New (mezi strankami pak prechazime
pomoci ikony [4a1| Page2rz pod listou barev).

Kromé dokumentu, ve kterém si budete zkouset vytvareni struktur, mGzZete vyuZit pomocny
dokument Chemsketch_podpurny.sk2. Mezi obéma dokumenty se mlzZete prepinat pomoci Menu -
Documents.

6) Prostredi Structure

a) Normalni kresleni (Draw Normal)

1. V prostredi Structure vyberte ikonu Draw Normal v Nastrojové listé Structure (pokud
jste po spusténi programu neklikli na jinou ikonu listy Structure, je ikona Draw Normal
ve vychozim nastaveni vybrana).

C

2. Vyberte atom uhliku v Nastrojové listé atomt (také defaultné vybrany).

Kliknutim levym tlacitkem do volného pracovniho prostoru se vykresli CH,. Kliknutim jinam
do prostoru se vykresli dalsi molekula CH,.
4. Opétovnym kliknutim na jiz existujici molekulu CH, se pfida —CHj; skupina a vznikne
H,;C

H CH,

3CCH3 iknete-li podruhé na plvodni atom uhliku, vznikne

, 1>
5. Kliknutim na ikonu Set Bond Vertically
H3C
\ECH3 -
)se struktura natoci touto vazbou
CHg

a kliknutim na jakoukoli vazbu vytvoreného
vzorce (napf. na vyznacenou vazbu

vertikalné (svisle), v uvedeném prikladu takto: HsC . Kliknete-li znovu na tutéz vazbu,
struktura se ndm pretoci do dalsi varianty, pfi niZ je vybrana vazba nato¢ena vertikalné

CH,

g -

’.
CH3 . Analogicky funguje ikona Set Bond Horizontally N

5

@

6. Kliknete-li nyni na ikonu Flip Left to Right

rCH3 chW

vertikalni osy (z CHs vznikne CH3). Analogicky funguje tlacitko Flip Top to Bottom

, struktura se ndm preklopi podél pomysiné
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b)

C)

i

(pfeklopeni podél pomysiné horizontalni osy struktury), ¢i Flip on Bond (ptfeklopeni

podél pomysiné osy struktury prochdzejici vybranou vazbou).
V prostfedi Draw Normal po kliknuti na prostfedni (nevyznaceny) atom uhliku struktury

rcH3 H3c:W H3CYCH3

CHs nebo CHs 5e vykresli CH3 . Opakovanym kliknutim na atom uhliku

H5;C
CHj3

neJV|ce vpravo postupné ziskdme ndsledujici struktury

WCHS HSCY\A w

DVojné a trojné Vazby

Kliknutim na posledni vazbu vpravo v posledni nakresleni strukture

( CHs ) vytvofime z této vazby vazbu dvojnou
H3CWCH2
CH
( 3 ).

Druhym kliknutim na tuto vazbu vznikne vazba trojna:
Tretim kliknutim na tuto vazbu vznikne opét vazba jednoducha.

Mazani atomi

¥

Po kliknuti na ikonu Delete v Hlavni nastrojové listé a nasledném najeti na néktery

atom ¢i skupinu atom( v jiz nakreslené strukture se objevi velka ¢erna Sipka s napisem DEL a
po kliknuti jsou tyto atomy smazany. Budete-li takto postupné klikat na atomy uhliku
ve struktufe nejvice vpravo, budou postupné vznikat ndsledujici struktury:

H;C H3C CHj
\(\/\CHs \(\/

CHs , CHs atd. Stejného efektu lze dosdhnout klikanim

na okrajové vazby.
@

nasledného oznaceni atomu/skupiny atom, jeZz ma byt vymazana spolec¢né se stiskem

Efektu mazani lze také dosahnout pomoci ikony Select/Move v listé Structure a

klavesy Delete.
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3.

d)

e)

Vyberete-li pomoci ikony Delete atomy nebo vazby uprostied Fetézce (napf. jako na obrazku

HaC ICH, _CHs H.C CH,
CHz 3 HyC”

CHs CHj

), dojde k rozpojeni Fetézce: . Stejného efektu

Ize dosahnout pomoci ikony Select/Move a klavesy Delete.

2rusent akce

)

Pokud provedete nechténou operaci, mlzZete ji vratit zpét pomoci ikony Undo (Zrusit)

s

Jakmile vyuZijete tlacitko Undo (mUzZete i nékolikrat za sebou), je aktivovana ikona Redo
(Pfedélat), kterd vraci zmény provedené ikonou Undo.

Stejného efektu Ize dosdhnout pomoci klavesovych zkratek Ctrl+Z — Undo, Ctrl+Y — Redo.
Vyzkousejte si uvedené ikony ¢i zkratky a nakonec ziskejte zpét plvodni strukturu z bodu 6
oddilu Normalni kresleni (pred vysvétlovanim nasobnych vazeb), tedy

CHj3

VYména atomi

v listé atomu a naslednym kliknutim na levy uhlikovy

F\(\/\/CH:3

CHj

Kliknutim nap¥. na atom fluoru F

atom se tento zméni v atom fluoru:
Pokud néktery atom (napf. 1) neni v listé atoma, staci kliknout na ikonu periodické tabulky

v téze listé i a atom z ni vybrat a nasledné potvrdit tlacitkem OK. Tim dojde

k zaznamenani atomu do listy atomu.

Periodic Table of Elements
e 1 Todine 53 18
H|, Mass: 126.90447 B W’ B L
e Valence: 1,357 el zlelz lm
1 € Electron configuration: -18-18-7 - e

NaMg| 3 4 5 g 7 s g 1o 1 12 |Al/Si P /S |CllAr

K Ca|8 | Ti V |Cr Mn|/ Fe | Co| Ni Cu Zn Ga|Ge As| Se | Br | Kr

Rb|Sr| Y | Zr Nb|Mo| Tc Ru |Rh|Pd | |Ag Cd | In|Sn Sh Te| I |Xe

g
g

* Hf Ta W Re Os

5

Pt | Au Hg| Tl | Pb Bi Po At | Rn

Fr
L] *

@]

Gd
Ac Th Pa U Np Pu Am Cm Bk
A

g

** Rf Db Sg Bh Hs Mt Ds Rg

La|Ce Pr Nd Pm Sm Eu

q
&

Fm Md No Lr

General | WMR | Mass | Coloration

Characters:  thambic violet-black cryst., metal lustrous

Discoverer: 1811, B.Courtois, France

MName Origin : from iodes’ (Greek) - violet Denzity, g/cm3 ;4.9
Atomic: B adius, &0 1.38 lonization Potential, k) /mal © 1008 Melting Paint, K : 387
Electionegativity : 266 Electron affinity, k) /mol - 2952 Bailing Paint, K - 458
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3. Mate-li vybrany atom jodu I v listé atomt a kliknete na atom fluoru v nasi strukture, dojde

kjejich zamens:  CHs

) Nepietréité kresleni (Draw Continuous)

1. Pokud v reZimu Normalniho kresleni a vybraném atomu C kliknete na dvé volna mista
pracovni plochy, vzniknou dvé skupiny CH,.

2. Pokud prejdete do reZzimu Nepretrzitého kresleni (Draw Continuous, ikona _é’ ), vyberete
atom C a opét kliknete na dvé volna mista pracovni plochy, vznikne molekula ethanu, dale

/\/CH3
propanu, butanu HsC

Select/Move (dale také pravym tlaéitkem mysi ¢i klavesou Esc). V tomto rezimu mohou byt

atd. Kresleni ukoncite napf. kliknutim na tlacitko

vazby kresleny vazby pouze z ¢erné zvyraznéného atomu. Automaticky je to posledni
nakresleny atom. Chcete-li kreslit vazby z jiného atomu, staci na néj kliknout, ¢imz se
zvyrazni.

3. Chcete-li v rezimu Nepretrzitého kresleni nahradit atomy vodiku napf. atomy fluoru,
musime: a) v listé atomu vybrat atom fluoru, b) oznadit kliknutim atom uhliku (napft. ten
Uplné vpravo v butanu), na ktery se ma fluor navazat, c) dalsim kliknutim na tento atom

N F
H;C

musime postup b), c) opakovat — oznacit atom uhliku a dal$im kliknutim navazat fluor

/\)‘F
HaC

g) VYbrani, premisténi, kopirovani a mazani strukeury

uhliku dojde k navazani fluoru: . Chcete-li navazat dalsi atom fluoru,

1. Pomoci ikony Select/Move @ Ize vybrat pfislusnou strukturu a to tak, Ze kliknete
do prostoru uvnitt obdélnikové plochy vymezené krajnimi atomy struktury:
F
n/ﬁ\ﬁ\ }«F-
rd
Hs€ e

« . Strukturu Ize také vybrat kliknutim a tazenim mysi (pfi vybrané ikoné
Select/Move). Pfi stisknuté klavese Shift takto mlzete vybrat vice struktur.

2. Po najeti mysi na néktery z atomu nebo nékterou z vazeb struktury (u kurzoru se objevi ¢erny
krizek) lze tazenim mysi tuto strukturu pfemistit na pracovni plose. Uvolnénim mysi dojde
k umisténi struktury.

3. Tlaéitko Select/Move lze také pouzit pro rychlé vykopirovani struktury do jiného programu,
napr. MS Word. Staci strukturu oznacit, zkopirovat pomoci zkratky Ctrl+C a vloZit do daného
programu pomoci zkratky Ctrl+V. Strukturu také mlzete zkopirovat pfimo do ChemSketche.
Po stisknuti Ctrl+C a Ctrl+V se objevi nahled struktury, kterou snadno umistite na vybrané
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misto kliknutim mysi. Pokud si vloZeni zkopirované struktury rozmyslite, staci stisknout pravé
tlacitko mysi.

4. Vyberete-li pomoci Select/Move strukturu, nebo vice struktur a stisknete-li klavesu Delete,
dojde k jejich vymazani. Mlzete tak vymazat kopii pravé vlozené struktury z bodu 3.

h) Vy&isteni strukeury

1. Vyberte strukturu nakreslenou v rdmci nepretrzitého kresleni (viz oddil g)) pomoci ikony
Select/Move.

2. Nasledné stisknete ikonu Clean Structure (Vycisténi struktury) €/ na Nastrojové listé

Structure, ¢imz se optimalizuji vSechny vazebné délky a uhly v nakreslené strukture:
F

H3C/\)\F

3. Pokud stisknete ikonu Clean Structure aniz by byla vybréana konkrétni struktura, optimalizuji
se vsechny struktury na strance. Také jiné ikony (napf. otaceni struktury podle vazby) se
aplikuji na vSechny struktury na strance, pokud nevyberete jednu strukturu.

i) Tazeni mySi
V prostfedi Draw Normal ¢i Draw Continuous lze vyuzZit taZzeni mysi.

Tahnutim mysi od jednoho atomu ke druhému (napf. mezi dvéma skupinami CH,) se vykresli
jednoduchad vazba mezi témito atomy.

3. TaZenim mysi od vybraného atomu do volného prostoru se vloZi novy atom na konec
kreslené vazby. Naopak taZzenim mysi z volného prostoru k atomu se vloZi atom na zacatek
nové vazby.

4. Zkuste tahnout mysi ve strukture z bodu 2 oddilu n) Vycisténi struktury: od levého atomu

F

N

uhliku k atomu uhliku nejvice vpravo. Vznikne nasledujici struktura: F.Tuto

F

F
strukturu optimalizujme pomoci Clean Structure: : .

J) Prostorové vazby

Cl
Cl

1. Nakreslete strukturni vzorec tetrachlormethanu CCl,: cl c | (Napf. pomoci Draw
HsC
CHg

H,C CHj,

Normal nakreslime , kde nasledné nahradime methylové skupiny atomy

chloru.)
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K)

h

v listé Structure. Tim nam bude
Cl

Vyberete strukturu a kliknete na ikonu 3D Optimization

umoznéno pomoci mysi natocit strukturu do nasledujici polohy: Clc Cl,

o
\\‘\

a

Nyni pomoci ikon mUZete vyznadit prostorové vlastnosti vazeb. Vyberete ikonu a

nasledné oznacime prislusnou vazbu:

7

e ikona slouZi k vytvoreni vazeb orientovanych smérem k nam,

o
)
h
W

slouzi k vytvoreni vazeb orientovanych od nas pryc,
Cl

CI“(‘J\CI

e vytvorime nasledujici strukturu: .

e jkona

Podobné funguji nasledujici ikony:

e jkona slouzi k vytvoreni koordinacnich vazeb,

I*ﬂl\ﬂ

e ikona slouzi k vytvoreni neurcitych vazeb,

e kliknutim do pravého dolniho rohu obou ikon mizete vybrat riizna typy téchto vazeb.

/

SloZitgsi substituenty

CHg
H3C/

Nakreslete ethan, napf. v reZimu Draw Continuous:

Tato ikona umoZiuje nahradit popisek koncového atomu pismennymi zkratkami.

V listé atomu vyberte ikonu Edit Atom Label ta kliknéte na pravou methylovou skupinu.
Zapiste do textového pole v nové otevieném dialogovém okné Edit Label ,,(CH2)3Ph“.
PovSimnéme si, Ze jakmile napiSete Cislo, automaticky se z néj vytvofi dolni index,

ve vysledku tedy budete mit napsano: (CH,)sPh. Nasledné aktivujme tlacitko Insert, ¢imz

/(CH2)3Ph
dostanete nasledujici strukturu: H3C

&
]

Kliknutim na ikonu Change Position se zméni orientace pripojeného substituentu:
Ph(H,C)5
ch/(

Kliknéme na Edit Atom Label a ozna¢me nas novy substituent (CH,)sPh v dané strukture.
V dialogovém okné Edit Label pak kliknéme na tlacitko Expand. Popisek se rozvine
do strukturniho vzorce:
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H,C
Kresleni ret&zCia (Draw Chains)

Kliknutim na ikonu Draw Chains (pfi vybraném atomu C), kliknutim do pracovniho
prostoru a tazenim mysi se vytvari uhlovodikovy retézec. Zaroven program pomoci Cisel
napovida, kolik atom uhliku je jiz nakresleno. Pfestanete-li tdhnout u C 5, nakreslime

H,C CH
pentan: 3 > > 2,
Chcete-li substituovat néktery z vodiku, vyberete substituent (nap¥. F) a kliknete
F

F
H,C
na pozadovany atom uhliku (napf. na pravy C): F.

ReZzim Draw Chains také mUzZete vyuzit tak, Ze vyjdete z methanu CH, a nasledné kliknete na

tuto skupinu. Vznikne ethan H3C_CH3. Nasledné muzZete klikat na koncové ¢i vnitini uhliky
— bude dochdazet k vétveni fetézce pod thlem 120° a se stejnymi délkami vazeb.

Budete-li postup z bod(i 1 a 3 opakovat se stisknutou klavesou Ctrl, budou se vazby
vykreslovat pod thlem 180° (v piipadé postupu z bodu 1 nebudou nékteré vazby viditelné*:

H3C_CH2CH2CH2CH3, v pfipadé postupu z bodu 3 dostanete: HaC CH3).

m) Z2m&na VIasthosti struktury

1.

Predevsim ve stfedoskolském ucivu je vhodné zobrazovat i vnitini uhlikové atomy. Vyberte

strukturu HsC

Alternativné muZete zvolit Menu Tools — Structure Properties (Alt+T a Shift+P). Otevie se
Vam dialogové okno Properties (Vlastnosti), které se sklada z nékolika zalozek, jimiz se

CH, a dvakrat poklepejte na néktery z atomU nebo z vazeb.

nastavuji vlastnosti spolecné (Common), atomu (Atom), vazeb (Bond) a specialni vlastnosti
(Special).

2 2viditelnit dané vazby lze zvétSenim jejich délky — viz dale.

10
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Properties

< [sae] 03]
tom Bond | Special
Show Carbore
Al Hide Zera Charge

| Temminal Cross Out Irvalid Atom
Size Calculation

Atom Sernbol Size | 11

Current Style

£

o

Auto Baond Length| 9 mm =
atom Style Bond Style

funial w | |07 pt w

B 7 I -

| Apply || SetDefaul |

| Update From || Festore Default |

2. Vdefaultné zobrazené zadlozce Common muzZete nastavit zobrazovani vnitfnich atomi
uhliku: zatrzenim All v sekci Show Carbons. Nastaveni aplikujete na strukturu stisknutim

tlacitka Apply. Dostanete stejny vysledek jako u druhé struktury: H3C—CH, CH, CH, CH3

3. V nové vytvorené strukture se prvni vazba jevi delsSi neZ ostatni, které pro svoji malou délku
nejsou vidét (prekryji je skupiny CH,). Pokud na prvni skupinu atom( tfikrat pouZzijete ikonu
Change Position, dostanete nasledujici vysledek: CH3CH, CH,CH, CH3

4. Pokud byste chtéli zobrazit vazby (tj. zvétsit jejich délku)mezi atomy uhliku, vyberte pomoci
Select/Move znovu pravé nakreslenou strukturu a zobrazte jeji dialogové okno Properties.
V zéloZce Common odskrtnete pole Auto. Pokud by totiz zlstalo zaskrtnuté, zménou délky
vazby by se automaticky prepocitala i velikost symbolu pro atom (a naopak). Jelikoz chcete,
aby se zobrazovaly vSechny vazby ve strukture, nastavime délku vazby (Bond Length) napf.

na 9 mm a volbu potvrdime tlagitkem Apply: CHa~CHa~CH=CH,=CH3.

5. Vybranim struktury a volbou z Menu Tools — Add Explicit Hydrogens dostanete

rrr T
A G
H H H H H . Pro rychlejsi provedené zkuste posledni akci vratit (Ctrl+2)
a poté stisknout klavesové zkratky Alt+T a Shift+Y (i kombinaci Ctrl+Shift+Y).
6. Kliknutim do volného prostoru odznacite strukturu. Nyni kliknéte dvakrat na néktery z atomu

uhliku (napf. pravy krajni). Zobrazi se zalozka Atom okna Properties, kde mlzete zménit jeho

L
SRR

barvu (napf. na ¢ervenou: H H H H H ). Zména se provede kliknutim na
Apply. MUZete také zménit dalsi vlastnosti atomu (styl pisma, jeho velikost ¢i barvu a
zobrazeni atomu). Zkuste napf. zménit velikost vybraného C-atomu na 11. Pokud chcete
nastaveni aplikovat na dalsi atomy ve vybrané strukture, staci (pfi otevieném dialogovém

11
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okné Properties) postupné tyto atomy vybirat a opakované pouzivat tlacitko Apply:

T
T
H H H H H

7. VysSe naznatenym zplsobem muzZete ménit také vlastnosti atomu vodiku, popf. ndboje apod.
Vyberte celou strukturu a zobrazte jeji dialogové okno Properties. Prejdéte na zdlozku Atom

pfi stisknuté klavese Shift a vyberte kromé C-atomu i H-atom ([=IHIn %% 1 M) 3 nastavte
velikost obou atomU na 11 a barvu na ¢ernou (aby doslo k pfebarveni C-atom(, musite barvu

N
AN SN S
znovu vybrat), potvrdte pomoci Apply: H H H H H

8. Podobné mlzete zménit vlastnosti vybrané vazby v zdloZce Bond. Zkuste pravou krajni vazbu

R
S N

obarvit na modro: H H H H H . Kromé barvy vazby mUzete také ménit
jeji tloustku. Z celé struktury muZete nardz nastavit vlastnosti pro jeden typ vazeb

%% % 5N (jednoduchd, dvojnd, trojna, prostorové a daldi vazby). Zaviete dialogové
okno Properties.
9. Vlastnosti atomU a vazeb také muizZete spole¢né nastavovat na zaloZzce Common okna

o r
A

Properties — napf. obarvit vSechny vazby na ¢erno: H H H H H
10. Pokud budete kreslit dalsi strukturu, vnitfni atomy uhliku se zobrazovat nebudou. Pomoci
tlacitka Set Default v dialogovém okné Properties mliZete nastaveni uloZit. Pokud nyni
stejnym zpUsobem nakreslime pentan (Ctrl + Draw chains + Add Explicit Hydrogens),
H H H H H

T
ziskdme rovnou strukturu: H H H H H 3
11. Pokud se chceme vratit k vychozimu stylu Normal, staci zvolit v Menu — Options — Set
Structure Drawing Style styl Normal (pfi volbé si vybereme, zda novy styl chceme (i
nechceme aplikovat na vSechny dosud nakreslené struktury). Nebo mizeme styl Normal
aplikovat pouze na nakreslenou strukturu pomoci Current style v okné Properties.

12. Pokud chcete fetézec ocislovat, vyuZijete ikonu Manual Numbering # , kterd nam umozni
H H H T H
4

H—C—C—C—C—C—H
T
postupné oznacovat Cisly jednotlivé atomy: H H H H H . Volbou

3 Oproti predchozi strukture budou vazby C-H mit stejnou délku (9) jako C-C — tak, jak bylo uvedeno v okné
Properties struktury pfi ukladani nastaveni.

12
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n)

Ukol 1

g

&

k pojmenovani struktury v angli¢tiné podle nomenklatury IUPAC (,,pentane”). Pokud bychom

v Menu Tools — Generate — Name for Structure (i volbou ikony v hlavni listé) dojde

chtéli Cislovani retézce odstranit, v Menu zvolime Tools — Clear Numbering.

Derivaty

Z listy atomu vyberte atom kysliku (O) a (v reZimu Draw normal) kliknéte na pravy atom

]
vodiku (H) struktury H H H H , dostanete:

H H H H H

H—C—C—C—C—C—OH

H H H H H (substituujete atom H). Stejné tak zkuste kliknout
na pravy atom uhliku (C) struktury CH3CHZCH2CH2CH3, dostanete: CH3CH,CH, CH, OH
ah(

(substituujete skupinu CHs). Substituci lze téZ provést pomoci ikony Edit Atom label

Nakreslete vzorec kyseliny palmitové

/»\\//\\J/A\\//\\//«\v//\\//\\v/COOH
H;C

(CH5(CH,)1,CO0H ).*

0) Vybirani, Zmena Velikosti g rotace

Pouzivate-li ikonu Select/Move (v listé Structure) a zaroven je pobliz ni zobrazena ikona Laso

On/Off v nasledujicim tvaru D"-, vybiraji se objekty (prostfednictvim kliknuti a tazeni mysi)
jako obdélnikové tvary.

Je-li ikona Laso On/Off prepnuta do rezimu Q (staci kliknout na obdélnikovou ikonu

z bodu 1), vybiraji se objekty prostfednictvim nepravidelnych tvarid ,hazeného lasa“, které se
vytvofi kliknutim a tazenim mysi.

Je-li vybrana struktura, Ize ji tazenim za jeji libovolny roh zmensit nebo zvétsit.

o)

S ikonou SeIect/Rotate/Resize| Q muzZete kliknutim a tazenim mysi vybrat strukturu. Tim
se nam uprostred struktury objevi ¢ervené kolecko — stfed otaceni:
»CH,CH,@H,CH,CH3»
. . = . Pokud se k tomuto kolecku pfiblizime mysi, zméni se kurzor

v oboustrannou Sipku. V tuto chvili mlzete kliknutim a tazenim mysi otocit strukturu kolem

* Nakreslit pomoci Draw chains hexadekan (Cy5), pomoci Edit Atom Label substituovat posledni CH; skupinu,
aplikovat styl Normal v okné Properties na vybranou strukturu)

13
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.CH
.CH, "3
cn:CH2
CH; 2

vyznaceného stfedu: . Pokud chcete zménit stied otaceni, staci jen na

néj kliknout a tazenim mysi jej posunout.

p) Chemickeé reakce

1. Kwvyznaceni sluéovanych sloucenin pouZijete ikonu Reaction Plus z listy Structure.

2. Pro zapis chemickych reakci vyuzijete ikonu Reaction Arrowl /9‘ . Kliknutim do pravého
dolniho rohu ikony miZete vybrat rGzné typy reakénich Sipek. Sipka se vykresli kliknutim a
tazenim mysi.

3. Pokud chcete Sipku doplnit o text nad ¢i pod Sipkou, vyberete ikonu Reaction Arrow Labeling

fat
/"F s jejiz pomoci oznacime prislusnou Sipku. V nové otevieném dialogovém okné Edit
Reaction Conditions pak do textovych poli nad a pod Sipkou zapiSete pozadované udaje.

@) Sablony

Slozité struktury nemusime kreslit celé od zacatku, ale mizete vyuzit preddefinovanych Sablon.
Pro tyto Ucely lze vyuzit:

ol
oo

e ikonu Table of Radicals (Tabulka substituentt) BS5E | | |j$té substituentd — po jejiz aktivaci

mUZete vybirat z nékolika moznych substituentt (zde vidite dal$i mozZnost, jak substituovat
karboxylovou skupinu).

Table of Radicals

Chains Tetrahypdrapyrang| &ming Acids

n-C; n-Cq n-Cg 1-Pr Al3-  Gly- Phe-
i-Bu  =-Bu t-Bu i-Am Arg- His-  Pro-
Cycles Asn- lle- Ser-
A O Q 2 Agp- Leu- Thr-
@ LT:;] (:E? (:Eg R O Cus- Lus- Trp-
C-Groups Mizcellaneous Elr- Met- Tyr-
CHeCHy i C=CH  CN O, MWCO OAC SOH POsH, G- Orn- Wal-

CF, CCh Ciifrl, CPhy  OMDp NCS NHAC SOH OPOM,  Protecting Groups

CHPh COPh COG-PE) COI-BL WO OCW OCHO S0.MH; OPOH, BOC  CBZ DaN

CHD COCH CONH, COCI OND  SCM MHCHO SOLC1 OMe TS TFA ACA
COOH COOMe COOEF COOPh My MG NHSOH OSO.H SO,CF, FMEIES-BBN

Obrazek 3: Tabulka substituentt

1. Zménime styl kresleni na Normal (Options — Set Structure Drawing Style).
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2. V Tabulce substituentti zvolme benzen a kliknutim jej umistéme
do pracovniho prostoru. Po poufZiti substituentu se jemu pfislusnd ikona objevi v listé
substituentl (pokud tam jiZz nebyla dfive, jako benzen).

3. V tabulce substituentti zvolme ethynyl ( B30

) a kliknéme na Sipkou vyznaceny

~
R

nakreslenou strukturu jako Sablonu — staci s pomoci ikony oznacit misto pfipojeni (atom,

N
atom: . Vysledkem je: “XcH,

e ikonu Instant Template v listé Structure — s jejiz pomoci muiZete oznacit libovolnou nami

nebo vazbu) a vytvorenou Sablonu nékam vloZzit.
1. Pomoci ikony Instant Template oznaéme Sipkou vyznaceny atom uhliku

N
“XCH

. Vytvofenou Sablonu pfipojme na dalsi Sipkou vyznaceny atom
=

X N
uhliku kliknutim: “XCH. vysledkem je: “NCH

[ [
F;? ||-
e ==

e ikonu Open Template Window (Oteviit Okno Sablon) v hlavni listé (nebo klavesu

F5) — po jejiz aktivaci mlZete vybirat z mnoha preddefinovanych struktur.

Kromé skupin chemickych vzorcti (napr. DNA/RNA Kit, Amino Acids) zde najdete skupiny, které
vyuzZijete pfi kresleni v prostfedi Draw: Lab Kit, Newman Projections a Orbitals. Obrazek vyberete
kliknutim a dalSim kliknutim jej umistéme do pracovniho prostoru (v pfipadé poslednich tfi
uvedenych skupin budete automaticky prepnuti do prostfedi Draw).

Nami nakreslenou chemickou strukturu Ize se strukturou ze $ablony sjednotit tfemi zpUsoby:
e prenést stin Sablony kursorem nad vazbu tak, Ze vazby, které maji byt sjednoceny, se
prekryvaji a pak kliknout,
e zamifit stinem Sablony na atom struktury, ke kterému ji hodlate pfipojit, az se objevi vazba a
kliknout,

15



Kurz Chemické editory - ChemSketch Veronika Svandova, 2014

e ukdzat atomem Sablony na atom, se kterym se ma spojit spiro-vazbou, a zaroven drzet

stisknutou klavesu SHIFT a kliknout.’

]

Structure | Draw Amino Acids w l ld)Ac»ds
Alkaloids
Carbohydratas
DRA/RNA Kit
Lak Kit
MNewmar H L &
pds  Skupina obrazki
Phosphdfie e

Steroics

Sugars: alfa-D-Pyr
Terpenes

Template Window “

Organizer  Cancel  Help

~

. . .
Vybér strany oH HzN\’(\HJ\DH “ONOH
o] NH, o} NH,

NH.
: : - 2 L2 .
Aminobutyric Arginine (Arg) Asparagine (Asn)  Aspartic
Acid (Abu) Acid (Asp),,

o 0 0 NH, 0 I
/\HL W J\/\HL ? }\J]/\(LOH
=
HS T oH HO oH o OH HZN\/LOH <Ay
3 NH NH,

N 2

Alanine (Ala)

Amino Acids

Cysteine (Cys) Glutamic Glutamine (Gln) Glycine (Gly) IIlslHidmc (His)
Acid (Glu)
o CH, O
HSMOH HHCM NOH OH H,C” NL
NH, Hy NH,
Homocy: steme (Hcy) Isoleuune (Ile)  Leucine (Leun) Lysine (I }s) l\Ielhlomne (Mrl)

o 0
H.C i
H3CWLOH 3 V\HLOH HZN/\AHLOH OH N oH
NH, NH, NH, NH,

Norleucine (Nle) Norvaline (Nva) Ornithine (Orl:l) Phenylala IllillL (Phe) Proline (Pro)
CH, O
3

o cH3
NH2 NH2 NH

Serine (Ser)  Threonine (Thr)  Tryptophan (Tlp) I'yrosine (Tyl) Valine (Val)

Obrazek 4: Okno $ablon v prostiedi Structure, skupina Amino Acids, strana 1
r) JKladani struktur

Vytvoreny soubor miZete ulozit pomoci Menu - File — Save As (klavesova zkratka Ctrl+Shift+S).
Pokud chcete se vzorci déle pracovat, je tieba je uloZit ve formatu sk2 (ChemSketch 2.0 Document).
Tim uloZime vSechny struktury na aktivni strance. Pokud bychom chtéli uloZit pouze jeden vzorec:

a) mizete ho pred samotnym uloZenim vykopirovat do prazdného dokumentu na prvni
stranku;

b) vzorec oznacime a vykopirujete do externiho programu (napft. IrfanView),
c) uloZzime vSechny vzorce na strance a v externim programu ofiznete jednotlivé vzorce (napf.

v IrfanView pomoci oznaceni oblasti kliknutim a tazenim mysi a nasledné zkratky ofiznuti
Ctrl+Y)

Do MS Word nebo PowerPoint Ize obrazky vkladat pfimo pomoci zkratek Ctrl+C a Ctrl+V. Pokud se

CH/CH
Vam vloZeny vzorec (napf. = '3

) zdd ptilis kostrbaty, je nékolik moZnosti, jak
jej vylepsit:

a) V Menu programu ChemSketch Options — Preferences v zdloZce General zatrhnout Use
Antialiasing. BohuZel, funkce antialiasing se neprojevi pfi ukladani ve formatech gif:

—CHj _—CH;,
_cnzCh _CH3

CH; _—~CH;

CH; —CH3

¢i png: CH3 . MzZete vSak udélat

> Pozn. Stin Sablony lze preklopit pouZitim klavesy TAB.
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nahled stranky (klavesa Print Screen) a pomoci Ctrl+V jej vloZit do programu IrfanView, kde

_cHy~
cps—CHz
CHy %2

vzorec ofiznete. Vysledek je v kvalité dostacujici napft.

pro webové stranky.

b) Pokud chcete kvalitnéjsi vystup (napf. pro tisténé publikace), obrazek vyexportujete jako tif
(neni potfeba zapinat funkci Antialiasing). Pfi uklddani se pod polem se zvolenou ptiponou
soboru objevi tlac¢itko Options, v némz je mozné zménit rozliSeni vystupniho souboru.

,,CHg’CH3

_chy e

Defaultné je nastaveno 300 DPI: CH3

, CoZ je pro tisténé publikace
vyhovuijici. Zvolite-li napt. 90 DPI, obrazek jiz vypada ponékud hure:

CHT CH;

cH e T
CHy ™ 7 %

Zavérem si dovoluji doporudit internetovy odkaz http://www.martinsvehla.cz/databaze/, na némz
najdete hotové vzorce a rovnice z organické chemie a biochemie ke stazeni. Vzorce jsou jak

ve formatu umoziujicim jejich editaci v programu ChemSketch (sk2), tak ve formatu tif a pdf. Stejna
databaze je dostupna na adrese http://www.studiumchemie.cz/templaty.php. Avsak prvni odkaz
umoznuje celou databazi stahnout na jedno kliknuti. Vzorce ve formatu sk2 Ize pomoci Menu - File —
Open (Ctrl+0) otevfit v programu ChemSketch a nasledné je upravit, napf. barevné zvyraznit atomy
apod.
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7) Prostiedi Draw

- . - Vo . Structure | Draw
Pro préci v prostiedi Draw je tfeba se do néj nejdfive pfepnout pomoci ikony . Takto

. Struct D . Ly Y . N L
ikona ~ooHTE raw vypad3, pokud jiz v prostiedi Draw pracujete. Prostiedi je vhodné zejména

pro kresleni chemickych aparatur.

Popis Nastrojové listy Draw:

[% Select/Move/Resize (Sipka pro vybér, pohyb a zménu velikosti objektu)
< Select/Move/Rotate (Vybér, pohyb a otoceni objektu)

f'é Edit Nodes (Uprava uzld objektu)

I Edit Text (Upravit text)

Bring to Front (Pfenést objekt do popredi)

Send to Back (Prenést objekt do pozadi)

Group (Seskupit/Rozdélit objekty)

Flip Left to Right (Pfeklopeni zleva doprava - podél pomysiné vertikalni osy
objektu)

Flip Top to Bottom (Preklopeni shora dol( - podél pomysIné horizontalni osy
objektu)

Rotate 90° (Otoceni 0 90°)

—
O
O

I

Align (Zarovnani vybranych objekt()

ol ey WE Wi oA e s

T
He

—

O

Popis Nastrojové listy pro kresleni

. Line (Rovna cara)

~ Arc (Obloucek)

clccCC.

Curve (Kfivka)

Polyline (Vice spojenych car)

Arrow (Kresleni Sipky)

Rectangle (Obdélnik)

Rounded Rectangle (Zaobleny obdélnik)

Ellipse (Elipsa)

RNOIONO] ¥ < |«

Polygon (Mnohouhelnik)

18
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Insert Image (VloZit obrazek)

Text (Text)
Text (Formatovany text) a Artistic Text (Umélecky text)

mmlm@

Table (Tabulka)

=
L

—=
5

Brackets (Zavorky)

Rounded Callout (Popisky)

m || 0| Off —

o
1]

Report Template (Sablona zpravy pro ACD/SpecManager)

a) Kresleni ¢ar a Krivek

Pomoci Sipky Select/Move/Resize [:3
nakreslenych objektd, zkracené Sipka), kterd je defaultné vybrana po prejiti do rezimu Draw,

vyberte ikonu Line N
mysi vytvorite rovnou c¢aru. Jeji vykreslovani ukoncite uvolnénim tlacitka mysi. Zkuste

(umoZnujici vybér, pohyb a zménu velikosti

(Rovna cara). Kliknutim do volného pracovniho prostoru a tazenim

nakreslit tyto rovné ¢ary:
Pomoci Ctrl+C a Ctrl+V zkopirujte posledni svislou ¢aru a kliknutim ji vloZzte napravo

od pulvodni ¢ary. Zkuste ¢ary umistit tak, aby byly vertikalné umistény ve stejné vysce.

K tomu Vam mize pomoci treti ¢ara, ktera bude na obé ¢ary kolma, a k jejimuz spodku obé
Cary srovnate. Pro presnéjsi praci si mUZete pracovni prostiedi zvétsit pomoci Lupy + (Zoom

@ G 100% v

In) ¢i nastavit velikost pfibliZzeni v procentech nebo poutzit skrolovani
mysi k sobé pfi stisknuté klavese Ctrl. Pro oddaleni Ize pouZit analogické postupy : Lupu —
(Zoom Out), nastavit oddaleni v procentech ¢i skrolovat opacnym smérem. Abyste dostali
obé &ary presné vedle sebe, vyberte danou ¢aru pomoci Sipky a posunuijte ji pomoci $ipek na
klavesnici (mUzZete také zkusit najet mysi pfimo na ¢aru a pfesouvat tazenim mysi pomoci

vrv

cerného kfizku). Nasledné pomocnou ¢aru vymazte (vyberte ji a stisknéte kldvesu Delete,

¥

mUzZete také pouzit ikonu Delete z hlavni listy).
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3. Kliknutim na ikonu Arc L (Obloucek) vyberte obloucek, ktery je oznacen jako Arc 180°

(_\. a kliknutim a tazenim mysi spojte oba dolni konce rovnobéznych ¢ar (doporucujeme si
je priblizit). Pokud se VAm nepodati napojit pfimo na ¢ary, oznacte obloucek pomoci Sipky a
tazenim za néktery z bodi upravte jeho velikost, pfipadné obloucek posurite.

—
N
n n —_—

4. Mozna jste jiz poznali, Ze kreslite zkumavku. Vytvoreny obrazek zatim nemazte, pozdéji jej

5

dokoncite. Nejdfive si vSak ukazeme ostatni ¢ary a kfivky. Ikona Curve (KFivka) umoznuje
nejprve nakreslit esovitou kfivku, jejiz vlastnosti mlzete dale ménit (Upravou krajnich bodl nebo

také pomoci ikony Edit Nodes ?6 (Uprava uzlG objektu).

5. Posledni ikonou v této skupiné je Polyline N (Vice spojenych ¢ar). Opakovanym klikanim
na rliznd mista pracovniho prostoru se postupné vykresluje lomena ¢ara (ostry Uhel mezi
¢arami). Klikdnim a tazenim mysi se vykresluji vzajemné napojené zaoblené k¥ivky. Jeji kresleni

ukoncime dvojklikem levym tlacitkem mysi pti kresbé posledniho bodu, nebo az po jeho

20



Kurz Chemické editory - ChemSketch Veronika Svandova, 2014

nakresleni kliknutim pravym tlacitkem mysi ¢i kldvesou Esc. | na objekty typu Polyline Ize pouzit

Upravu uzld.

b)

C)

Kresieni Sipek

=

Pomoci ikony Arrow (Kresleni Sipky), umisténé také v listé pro kresleni, mlzete kreslit

rovné Sipky (podobné jako pfi pouziti ikony Reaction Arrow D v rezimu Structure).
Dvojitym kliknutim na Sipku muZete ménit jeji vlastnosti (Cary a hrotu zvlast).

~

Vyberete-li pomoci Sipky [“} Arc (napf. Arc 120°) a nasledné vyberete ikonu Arrow

s

, mUZete kreslit zahnuté Sipky, coZ se hodi zejména pro reakéni mechanismy v organické

chemii.

Kresleni tvari

Pomoci ikon v dalsi skupiné listy pro kresleni mizete kliknutim a tazenim mysi kreslit

[] O

nejriznéjsi tvary: Rectangle (Obdélnik), Rounded Rectangle (Zaobleny obdélnik),

Ellipse O (Elipsa) a Polygon & (Mnohotihelnik). Obdélnik a zaobleny obdélnik:

(]

Drzite-li pfi kresleni elipsy klavesu Shift, vykresli se Vam kruh. Kresleni mnohouhelniku

zakoncite stejné, jako kresleni lomené cary (dvojklikem levym tlacitkem mysi pfi kresbé
posledniho bodu, nebo aZ po jeho nakresleni kliknutim pravym tlacitkem mysi i klavesou

Esc).

Pomoci Sipky vyberte libovolny tvar (napt. zaobleny obdélnik) a dvojklikem zménite
nastaveni jeho obrysové cary (Pen) — styl, Sitku a barvu, jeho vypln (Fill) ¢i Stin (Shadow):

. Analogicky jako nastaveni obrysové c¢ary mizete ménit vlastnosti kfivek.
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d) Qtdcent, zmena poradi, seskupovani a Zarovnani objektu
1. Libovolny objekt vybrany pomoci Sipky m(Zete preklapét ¢i otacet pomoci nasledujicich ikon:

Ll

2. lkona Select/Move/Rotate
o libovolny uhel.

%

(Vybér, pohyb a otoceni objektu) umozZnuje otoceni objektu

3. Umistite-li dva objekty tak, Ze se prekryvaji, napt. , mQZete ménit

h

jejich poradi. Vybranim trojuhelniku a ikony Bring to Front (PFenést objekt do popredi):

. Trojuhelnik byste také mohli vratit zpét pomoci ikony Send to Back

I%E' (Pfenést objekt do pozadi).
4. S obéma objekty také muzZete pracovat jako s jednim, napf. je spolecné presouvat. Staci je

vybrat Sipkou a aktivovat ikonu Group ===/ (Seskupit/Rozdélit objekty). Opétovnym

kliknutim na tutéz ikonu objekty znovu rozdélite.

= — =
]
5. Pomoci ikon Align |D %I D' ﬁ Ha [ (Zarovnani vybranych objektli) mlzete vybrané

objekty rGzné zarovnavat — napf. k levému okraji: . (Align Bottom je dalsi
moznosti, jak k sobé srovnat dvé cary — stény kreslené zkumavky.)

e) VKkIadani textu a popiska a jejich editace

1. ChemSketch nabizi dva maédy pro vkladani textu: Textlj‘ (Formatovany text) a Artistic

Text E‘ (Umélecky text). Na rozdil od Formatovaného textu mizZe byt s Uméleckym
textem pracovano jako s jakymkoli jinym objektem (zvétSovani, otaceni apod.)

iy ., . y . ” von s . ah

2. Pokud chceme jiz jednou vytvoreny text libovolné upravit, staéi pouzit ikonu Edit Text I
(Upravit text) v listé Draw. Vedle ikony se zobrazi panel nastroji umozZiujici Gpravu textu:
Arial viiz | B I U 8 % o O |EEEE &

. Pokud s ikonou Edit Text kliknete do volného prostoru, mlzete rovnou vlozit formatovany
text.

Obdélnik Obdélnik

| J '@\(\'\\(\
Obdélnik C)\06
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f) VioZeni obrazku

1.

Ukol 2

Dokreslete rozkreslenou zkumavku do ndsledujici podoby

Obrazek (napft. fretka-s-filtraci.jpg) vloZite jednoduse pomoci ikony Insert Image E" (Vlozit
obrazek).

g) Kresleni chemiCckych aparatur

1.

=I=I=|
Ff ||-
- A0

stisknéte klavesu F5) a vyberte si skupinu Lab Kit (Laboratorni pomticky).

Pouzijte ikonu Open Template Window (Oteviit Okno Sablon) v hlavni listé (nebo

6 Nejprve pomoci ikony Polygon dokreslete horni €¢ast zkumavky. Dale pomoci stejného ndstroje nakreslete
obrys kapaliny (zkumavku co nejvice zvétSete, mlZete se snazit vytvaret oblé tvary pomoci tazeni mysi — stejné
jako u Polyline). Dvojim kliknutim na kapalinu upravte jeji vlastnosti (Pen: Style — None, Fill: Color — vyberte
nékterou z modrych barev) a preneste kapalinu do pozadi (ikona Send to Back), aby byl vidét obrys zkumavky.
Na zavér vytvorte ze zkumavky jeden objekt (ikona Group).
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| Template Window

Organizer ~ Cancel

YOReliy:

Structure Draw l Lab Kit

Alkaloids
Carbohydrates

Mewman Projections

Orbitals

Phosphorus Compounds

Steroids Reducing
S iR Round-Bottom Flasks Adapter

Beaker Erlenmeyer

Terpenes

Flask Three-Neck Round-Bottom Flask
Lewis Structures
konocyclic Alkanes
I-Containing Groups
F-Rings Funnels
Reaction Symhols
0 I 1]
Trap
Allihn Liebig

0
Condenser Condenser Separatory Funnels  Dropping Funnels Thermometer &
@ w @ Filtering Flasks

Vacuum-Distilling
Claisen Adapters Adapter Three-Way Adapters Pestle Mortar

Projdéte si jednotlivé stranky a zkuste vlozit do dokumentu kadinku (Beaker) a aparaturu
oznacenou jako Clamp (Stojan s drzdakem a barikou s kulatym dnem). Pfipominame, Ze
obrdazek vyberete kliknutim a dalSim kliknutim jej umistéme do pracovniho prostoru
(automaticky budete prepnuti z rezimu Structure do reZimu Draw). Kadinku naleznete na 1. i
7. strané, proto jste mohli vlozit nékolik variant. Zkuste zménit velikost aparatury, aby vyska
odpovidala priblizné nejvétsi kadince a preklopit ji podél pomysiné vertikalni osy.

\
o

c—o

Nyni vloZte znovu aparaturu Clamp (Obr. 1) a aplikujte na ni ikonu Group — tim celou
aparaturu rozdélite na jednotlivé objekty: stojan, drzak a barku. Tim ziskate napf.
samostatny drzak, ktery jinde v Sablonach nenajdete ¢i jiné uZite¢né objekt, které mlzete
dale upravovat (Obr. 2). Objekty vzniklé spojenim vice objektl mizZete pomoci ikony Group
dale rozdélovat.
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Obr. 1 Obr. 2

Ukol 3
Nakreslete ndsledujici filtracni aparaturu jako na ndsledujicim obrdzku.
l—P
5 1 ... laboratorni stojan
2 ... filtraéni kruh
6 3 ... filtradni nalevka
3 4 ... filtraCni papir
2—> ‘#} 4 5 ... kadinka s filtraéni smési
6 ... sklenéna tycinka
7 ... kadinka s filtratem
7

Navrhovany postup:

o Nejprve pomoci ikony Open Template Window (Otev¥it Okno Sablon) a skupiny Lab Kit vliozte
aparaturu Clamp ze str. 7 (Obr. 1).

e  Pomociikony Group ji rozdélte na jednotlivé objekty: stojan, drzak a bariku (Obr. 2).

e Banku muZete smazat. Ze svorky na drzaku nechte pouze obdélnikovou ¢ast, kterou vyuZijete jako
filtra¢ni kruh. Ddle si pfichystejte ostatni potifebné objekty (pomoci Open Template Window viozte
kadinku (Beakers, str. 7) a filtracni nalevku (Funnel, str. 6) - Obr. 3.
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L Ll
Obr. 3 Obr. 4

e Zménte vhodné velikost objektl a usporadejte je:

rozsifte filtracni kruh, aby se do néj vesla filtracni nalevka (Obr. 4);

sjednotte filtraéni kruh s drzakem, vlozte do néj filtraéni nalevku, kterou pFesuiite do pozadi
a presunte oba objekty na stojan; dale upravte velikost kadinky; pfesunte filtracni kruh

s ndlevkou do kadinky, a pokud neni vidét stopka filtracni nalevky, presunte kadinku

do pozadi (Obr. 5);

o kadinku ddle preklopte podél pomysiné vertikalni osy a posuiite ji tak, aby se stopka
filtraéniho kruhu dotykala jeji stény; dale miZete pouze zvétsit spodni ¢ast stojanu, aby
kadinka nestala ve vzduchu, nebo navic i zmensit velikost tycky u filtracniho kruhu a posunout
k ni filtracni kruh s nalevkou.

e Pomoci Rounded Rectangle nakreslete sklenénou tycinku a filtracni papir do aparatury (Obr. 6).
e  Preneste filtracni kruh do popfedi, viozte dalsi kadinku a vhodné ji zmensete/zvétsete a natocte, aby

pomysina kapalina stékala po sklenéné tycince; nasledné presunte ty€inku s novou kadinkou
do filtraCni nalevky (Obr. 7).

@)
@)

G ——) C—) R —)
Obr. 5 Obr. 6 Obr. 7
E— #% <
uy
— e
Obr. 8 Obr. 9
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e Pokud kadinka zasahuje do stojanu, vyberte ji (pomoci klavesy Shift) spolecné se sklenénou tyéinkou,
otocte je a posuiite; preneste ty€inku do popredi, aby bylo vidét, Ze se dotyka filtracniho papiru (Obr.

8).

e Na zavér nakreslete do horni kadinky smés urcenou k filtraci (kapalnou slozku analogicky jako

v Ukolu 2 + je potieba zrusit bilou vyplfi kadinky a pevnou sloiku miizete vloZit jako tecky — éerné
kruhy, které rozkopirujete). Vlozte také kapalinu do dolni kadinky (Obr. 9) — opét je tieba vymazat

vypln kadinky.

o Nyni zbyva vloZit popisy jednotlivych ¢asti aparatury (pomoci Sipek, ikony Text pro Cisla u Sipek a ikony
Artistic Text pro popis celé aparatury) — Obr. 10:

11—

Obr. 10

N o o~ W N P

.. laboratorni stojan

.. filtraéni kruh

.. filtraéni nalevka

.. filtracni papir

.. kadinka s filtraéni smési
.. sklenéna tyc¢inka

.. kédinka s filtratem

e Tip: pokud chcete vytvoienou aparaturu vioZit do Okna Sablon (Open Template Window), abyste ji
mohli pouZit i po zavreni souboru, uloZte ji jako Filtrace_s_popisem.sk2 (po vloZeni na prvni stranku
prazdného dokumentu sluéte vsechny objekty aparatury a uloZte).

o Oteviete Template Window a zvolte Organizer v pravém hornim rohu.

o Nasledné kliknéte na New, napiste nazev nové skupiny (Filtrace) a vyberte pfislusny soubor.

o UlozZte volbu kliknutim na obé tlacitka OK.

o Nasledné zkuste vloZit filtraéni aparaturu pomoci Okna Sablon do svého dokumentu. Tim, e
jste objekty filtracni aparatury sloucily, je budete moci vkladat jako jeden celek, druhy celek
budou tvofit popisky.

User Template Window Organizer

Templates

Alkaloids A
Amino Acids
Anions
Aromatics
Arows
Bicyclics
C-Groups
Carbohydrates
Carotenes
Chainz
Crown Ethers
DHARMNA Kit
Figures
Fullerenes
FLC

Lab Kit
Labelz
Lattice v

OOROO0OXROOOROOOO00%

chacdiree] 2\templateln_groups. sk

(®) Standard

Fixed: 10
Available : 0

Modify...

Remove

Open Document

X Cancel ? Help

Template

Create User Template

Filrace

Document : | C:5 U serstWeronikahSkyDrivetDokumenty' Didaktik 2\ urz_Che
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8) 3D Viewer

Aplikace 3D Viewer slouzi k vizualizaci chemickych struktur v 3D prostoru. Otevrete ji z nabidky Start
— Vsechny programy — ACD/Labs 12.0 a potom zvolte ChemSketch. Pfejdéte, vykopirujte ...
V Menu ACD.

%] ACD/3D Viewer (Freeware) = =

File Edit View Tools Options ACD/Labs Help

&

NO MOLECULE

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

Obrazek 5: Pracovni prostiedi aplikace 3D Viewer

V levém dolnim rohu se nachazi tlacitka, kterd umozni prechod mezi aplikacemi ChemSketch a 3D

Viewer.

1. Pomoci 1. tlacitka ChemSketch prejdéte do programu ChemSketch (pomoci 3. tlacitka3D
View byste se mohli vratit zpét do 3D Vieweru).
2. VreZimu Structure nakreslete pomoci Draw Normal klikdnim a taZzenim mysi butan:

3D Optimization:
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v
‘52 vpravo nahore v hlavni
listé prekopirujte strukturu do 3D Vieweru. Méli byste dostat nasledujici vysledek:

4. Vyberte optimalizovanou strukturu a pomoci tlacitka 3D Viewer

5. Pokud tlac¢itko 3D Vieweru nevidite nebo nechcete pouZit, je mozné pouzit tlacitka vlevo
dole: 2. tlacitko Copy to 3D (prekopirovat strukturu do 3D Vieweru a prejit do této aplikace).

a) Otaeeni @ posouvani struktury

1. Pomoci sady tlacitek

CAAR A, , Y , " 7 oy . ,
2. A ’j\ o . Prvnim, defaultné vybranym tlacitkem 3D Rotate £ , mazete kliknutim a
taZzeni mysi otacet strukturu v prostoru. Podobné funguji i ostatni tlacitka. Tlacitko Move

J** slouzi k presunuti struktury.

b) Typ modelu

badb oG R

1. Pomoci dalsi sady tlacitek mUzete zménit typ modelu

zobrazované struktury z defaultné vybrané Dratkovou kostru (Wireframe) o na jiny.

P Dratkovou Kaloty
kostru (Spacefill)
(Wireframe)

g Tycinky s Tecky (Dots
(Sticks) Only)

a Kulicky a Disky

o tycinky = (Disks)
kulickovy
model (Balls
and Sticks)

2. Tlagitko -] With Dots (S teckami) mlzete kombinovat s pfedchozimi typy modeld.
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C) 2ménha barvy

1. Vyberte kulickovy typ modelu (Balls and Sticks).

2. Pomoci tlacitka Set Colors A nastavte barvu vodik( (v dialogovém okné Colors u

Hydrogen vyberte napf. hodnotu Cyan) a uhlik(l (u Carbon vyberte napf. hodnotu Maroon).
Lze zde také zménit barvu pozadi (Background) a barvu vybranych prvkd (atomu ¢i vazeb —
pole Selection) Volbu potvrdte tlacitkem OK.

Colors
Background: I Elack
Selection: [ Lime

Elements
Hydragen v| T -

[ ] Alphabetical Order

d) Zm&na atomovych poloméra U Kulickovych modela

‘{O

poloméry vsech prvkd v kulickovém modelu o 5 %. Tlacitko Ize pouzit opakované. Podobné

L
LY

Pomodci tlacitka Increase Atomic Radii (Zvétsit atomovy polomér) se zvétsi atomové

funguje tlac¢itko Decrease Atomic Radii (Zmensit atomovy polomér).

e) Vypocet parametra struktury

L
1. Pomoci tlac¢itka Bond Length (Délka vazby) mlzete vypocitat délku vazby mezi dvéma

2

pro vybér atom( (vlevo v nastrojové listé). Kliknutim vyberte dva sousedni atomy, mezi nimiz

atomy. Po aktivaci uvedeného tlacitka se zaroven aktivuje tlacitko Select Atoms

chcete délku vazby spocitat (atomy se obarvi nazeleno). Analogicky miZete spoditat i
vzdalenost atomd, které spolu nesousedi.

Fa

2. Tlacitko Angle
vybrat 3 atomy tvofici uhel.

(Uhel) slouzi k vypoétu Ghlu mezi dvéma vazbami. Pro vypocet je nutné

3. Tlacitko Torsion Angle ?/%; (Torzni uhel) slouzi k vypoctu Uhlu mezi rovinami tfi vazeb.
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£ Automatické Upravy modelu

Tlacitka Auto Rotate (Automatické otaceni) a Auto Rotate and Change Style (Automatické
otdceni a zména typu modelu) slouzi k automaticky provadénym zménam modelu.

g) {JloZeni modelu

1. Vytvoreny model si miZete ulozit pro dalsi pouziti volbou v Menu: File — Save As.... Format
modell je .s3d.

2. Mlzete také ukladat jako obrazek (.gif, .bmp).

3. Jesté pred ukladanim si mizete z modelu vytvofrit animaci. Kliknéte na tlacitko Auto Add
Frames (Automatické pfidani snimkd) a nastavte tihel otaceni modelu (Angle) a pocet
snimkt (Number of Frames — délku animace). MlZete nechat vybrané defaultni hodnoty
(uhel 360 ° a 20 snimka).

Auto Add Frames

Angle
360 Deqgrees

Mumber of Frames
20

Raotate Yisible Molecule

x Cancel

4. Nyni svoji volbu potvrdte tlacitkem OK. Nasledné uloZte animaci jako animovany gif
(Animated GIF images, .gif). Vytvorenou animaci pak mizete vkladat do vlastnich materiald,
napr. webovych stranek.
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