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SPECIALNI CAST

Metodické listy pro stredni Skoly (gymnazia)

Navrhy na zaclenéni témat rozvijejicich prostorovou predstavivost zakd do ucebnich
textu, respektive plani chemie (organické chemie). Metodické listy jsou zpracovany tak, aby nebylo
nutné zarazovat do plant &i u€ebnic dalSi kapitolu tykajici se predstav o prostorovém usporadani
organickych molekul, ale pouze jako doplnék ke studiu organické chemie v mistech kde je to vhod-
né &i dokonce potfebné (napfiklad v otazkach bioorganické chemie apod.). Pfi zpracovani bylo
vychazeno ze standardnich u€ebnich osnov organické chemie na stfednich Skolach. Vhodnost
zaclenéni aspekt(l prostorovosti v chemii pfi vyuce na zakladnich Skolach je diskutovana v obecné
Céasti, avSak nasledujici text by mohl byt inspiraci i pro ucitele kol zdkladnich. Podobnou néplh

méla také moje pfednaska na uvedené téma.

Néktera témata v nasledujicich stranach jsou mozna vice obsahla. Cilem neni, aby byla
komplexné zafazena do vyuky, ale jedna se pouze o navrh z kterého si ucitel vybere co povazuje
za vhodné a ostatni informace slouZi k chapani SirSich souvislosti problematiky, pfipadé rozvadsgji
urcity pojem ¢&i systém pojmu do podrobnosti, kterych by bylo mozno vyuzit pfi verifikaci zminéné-
ho fenoménu ve své komplexnosti. RozSifené informace o stereochemii v nasledujicich strankach
jisté poslouzi i studentum ucitelstvi chemie pfi studiu organické chemie a stereochemie na (mozna

nejen) Pedagogické fakulté Masarykovy univerzity v Brné, kde jsou autorem jiz vyuzivany.

1. Poprvé o prostorovém usporadani molekul

Prvni zminkou o prostorovém uspofadani organickych molekul miize byt uz tvod do studia
organické chemie v oblasti historického vyvoje organické chemie jako stéZejni discipliny chemie.
Tato kapitola se mlize stat odrazovym mustkem pro dalSi rozvijeni trojrozmérného chapani orga-
nickych molekul v nasledném studiu a to at’' uz ve statich zabyvajicich se obecnymi principy orga-

nické chemie nebo v systematické organické chemii.
V kapitole Pfedmét studia organické chemie a jeji historicky vyvoj mGze byt zafazeno:

Jiz v roce 1874 byly polozeny (van’t Hoffem a Le Belem) zaklady odvétvi organické (nejen)
chemie, ktera se zabyva uspofadanim a chovanim organickych molekul v trojrozmérném prostoru.
Tyto zaklady poslouzily jako odrazovy mUstek pro vznik stereochemie — nauky zabyvaijici se pro-
storovym usporadanim molekul slou¢enin a dusledky, které z trojrozmérného usporadani vyplyvaiji
a odrazeji se ve vlastnostech (chovani) slouc¢enin. Rozdilné chovani molekul téhoz molekulového
souhrnného vzorce poprvé popsal uz v roce 1848 Louis Pasteur, ktery je povazovan za zakladatele

stereochemie.
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Jeden z vyznamnych chemikd své doby Hermann Kolbe (syntéza uhlovodikd elektrolyzou
soli karboxylovych kyselin) v roce 1877 nazval J. H. van't Hoffa, zaméstnance Veterinarni univerzi-
ty v Utrechtu, ¢lovékem bez dostate€ného chemického vzdélani a jeho tvrzeni, Ze prostorové uspo-
fadani Ctyf funkénich skupin vazanych na atom uhliku je tetraedrické oznacil za vyplod détské fan-
tazie. Nezavisle na van’t Hoffovi publikoval o mésic pozdéji v roce 1874 mlady francouzsky védec
J. A. Le Bel podobné myslenky. Zdalo se, Ze myslenka, kterou Kolbe na konci své kariéry absolut-
né odsoudil, vyplody fantazie teprve dvacetidvouletého van't Hoffa, najde své misto na Slunci.
.Détinska fantazie“ byla v roce 1901 spolu s dali praci ocenéna cenou z nejvysSich. J. A. van't

Hoff se stal v roce 1901 prvnim nositelem Nobelovy ceny za chemii.

Stereochemie vSak byla objevena jiz dfive. Uz v roce 1848 Louis Pasteur

separoval racemické formy tartaratu sodno-amonného (soli kyseliny vinné) a stal
H\% se objevitelem fenoménu, ktery dnes nazyvame enantiomerii. V disledku této

skutec¢nosti je Pasteur povazovan za zakladatele pole plsobnosti stereochemie.

I-D/g\ﬁh (+)-Vinna kyselina je jednim z produkt( obsazenych ve viné (pfirodné je
(+)-vinn ; . syntetizovan obvykle pouze jeden enantiomer (+)). Pasteur nejprve ziskal vzorek
[4
syntetické kyseliny vinné, ktera byla ve formé& racematu. Pak se pokusil tuto

zkrystalovat ve formé jejich sodno-amonnych soli. A zjistil, ze ziskal dva typy

krystal(. Jeden druh byl totoZzny se sodno-amonnou soli (+)-vinné kyseliny a ukazal se byti pravo-
toCivym. Druhy typ krystal( nebyl ztotoznitelny se zrcadlovym obrazem prvniho typu. Oba typy byly
chiralnimi. Pasteur odseparoval oba typy krystall, rozpustil je ve vodé a zméfil jejich optickou ota-
¢ivost na polarimetru. Prvni roztok krystall sta¢el rovinu polarizovaného svétla doprava a to o stej-
nou hodnotu jako (+)-vinna kyselina, kterou ziskal z vina. Druhy vzorek naopak vykazoval levotodi-
vy charakter, ziskal sodno-amonnou sul (-)-vinné kyseliny. Pasteur vyslovil mySlenku, Zze molekuly
musi byt chiralni. Tento jeho zavér byl pozdé&ji aplikovatelny ve van’'t Hoffové a Le Belové teorii.

2. Zakladni pojmy k predstavam o prostorovém usporadani molekul

Z&kladni pojmy k pfedstavam o prostorovém uspofadani molekul je mozné fadit do kapitol,
které popisuji topologii organickych molekul, nebo aZ do oblasti ndzvoslovi - nazvoslovnych princi-

pu tfeba hned k nazvoslovi uhlovodikl s jednoduchymi vazbami (alkantim).
Stereochemie: nauka o trojrozmérném uspofadani atomd v molekulach sloucenin.

Molekulu slouéeniny definuje jeji struktura. Popis struktury molekul vSech sloucenin je dan
konstituci, konfiguraci a konformaci. Struktura chemické slou¢eniny udava druh a pocet atomu, ze
kterych molekula vznikla a zpusob jejich spojeni. Konstituce patra po tom, jak jsou atomy
v molekule navzajem spojeny (v jakém pofadi). Konfigurace chemické slouceniny vyjadfuje pro-
storové usporadani jeji molekuly.
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Struktura chemické slou¢eniny udava druh a pocet atom(, ze kterych molekula slouéeniny
vznikla a dale udava zpusob jejich spojeni. Strukturou molekuly se zabyva konstituce. Nezabyva

se vSak jejich uspofadanim v prostoru. Trojrozmérného usporadani si v§ima konfigurace.

Izomery: dvé nebo vice molekul, které maji shodné souhrnné molekulové (sumarni) vzor-
ce, ale rozdilné uspofadani atomu. Existuji tfi hlavni tfidy izomeru: strukturni, stereochemické a

konformacéni.

Rozdilny zpusob ve spojeni jednotlivych atomd v molekulach organickych slouéenin se od-
razi i ve vlastnostech organickych slou¢enin. Takové slou€eniny se li§i napfiklad v teplotach tani &i
varu, rozpustnosti, ale i v reaktivité. Tento jev, kdy dvéma nebo vice slou¢eninam s rozdilnymi

vlastnosti odpovida jeden a tyz souhrnny vzorec je oznacovan izomerii.

Prestoze konstituéni izomerie pfili§ nevystihuje prostorovost organickych molekul je vhod-

né na tomto misté uvést i jeji moznosti, jelikoz s tématem Uzce souvisi a struktura textu se tak sta-

Strukturni (konstituéni) izomery jsou molekuly je stejnymi souhrnnymi molekulovymi

vzorci, jejichz atomy jsou vSak vazany v rdzném pofadi.

CCOH HCOC
H H H H
A iR Slgy L
drerd datyidre mehioqrEn - okdatn
GHO Ch

Obrazek: Ukazka strukturnich (konstitucénich) izomert.

Polohové izomery jsou konstitu¢nimi izomery. které se liSi pouze polohou (mistem) pfipo-

jeni substituentd.
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Obrézek: Ukazka polohovych izomerd.

Konstituéni izomery byvaiji ¢asto ¢lenény jesté do vice kategorii, respektive jsou oznacova-
ny rdznymi terminy: (fetézova, také rfetézcova) izomerie, skupinova izomerie apod. Domnivam se,
Ze tyto pojmy jsou uz nadbyteéné a neni s nimi tfeba pocitat, protoZe jsou zahrnuty ve dfive uve-
denych skupinach izomer(l. Na druhé strané by bylo vhodné, z hlediska systémového pFistupu na

tomto misté zminit dal$i typ konstitu€nich izomera. Jedna se o podmnozinu izomer(, ktera je ozna-
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Covana tautomerii. V u€ebnicich byva obvykle fazena aZ do oblasti bioorganické chemie
v souvislosti (nejcasté&ji) s nukleovymi kyselinami. Nékdy se s timto pojmem mizeme setkat uz ve
stati o alkynech, konkrétné o adici vody na trojnou vazbu. ZaleZi uz na kazdém uciteli, kde se o

tautomerii poprvé zmini.

Tautomery jsou konstitu¢ni izomery, které maji rozdilnou energii a mohou pfechazet jeden
v druhy, pfi €emz pfekonavaji malou energetickou bariéru. O tom, ktery tautomer bude v tom kte-
rém okamziku a prostfedi pfevladat rozhoduje pfedevsim jejich okoli. Tato izomerie zahrnuje mi-
graci atomu nebo skupin atomud v ramci molekuly. Oba tautomery jsou vzajemné v rovnovaze. O

tom, ktery z nich bude pfevaZovat rozhodnou aktualni podminky v reakénim systému.
HH A
HCCO -——- HCCOH
Obrazek: Oxo-enol-tautomerie.

Tautomery se obvykle rozdéluji na dvé subkategorie. Jedna se o tzv. prototropni

(protonové tautomery a valenéni tautomery.

Prototropni (protonové) tautomery jsou takové tautomery, kdy je pfenos uskutechovan
migraci protonu v ramci jedné molekuly. Pfikladem prototropie (zmény polohy protonu) muze byt
keto-enol tautomerie. Jedna se o reverzibilni migraci protonu z uhlikového atomu (Ca) v sousedstvi
karbonylové funkce na kyslikovy atom téZe karbonylové skupiny. Skolskym ptikladem byva keto-
enol tautomerie acetaldehydu nebo oxo-enol a amino-imino tautomerie napfiklad u znamych

dusikatych heterocyklu.

H H. _©H
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Obrazek: Oxo-enol-tautomerie.

Valenéni tautomery jsou konstituéni izomery nebo degenerované Castice, které mohou
pfechazet jedna v druhou zménou usporadani vazebnych elektron(l. Tato pfeména je spojena se
zménou polohy atomd, ale nikoli jejich migraci. V tomto smyslu se tedy nejedna o tautomery, ale o
izomery, valenéni izomery. Pozor na zaménu valenénich izomerd s rezonanénimi (mezomernimi)

strukturami, které pfedstavuji pouze rlizna rozmisténi elektron v molekule, neliSi se vSak polohou

—

Obrézek: Pfeména cyklooktatetraenu na jeho bicyklicky izomer a naopak.

atom.
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Promeénlivé (fluxional) molekuly jsou takové molekuly, u nichZ dochazi k rychlym degene-
rovanym zménam uspofadani, jejichz vysledkem jsou navzajem nerozliditelné molekuly. Zménou

usporadani se rozumi bud pfeskupeni vazeb, nebo migrace atomu, popfipadé skupin.

O-g-g--

Obrazek: Bullvalen (tricyk/o[3.3.2.04'6]deka—2, 7,9-trien) ma takovou proménlivou strukturu (bull
znamena absurdni, jelikoZ navrhovana struktury byla prijata s neddvérou). U této molekuly by moh-
lo existovat 1 209 600 struktur (valenc¢nich izomert), kdyby bylo v nasi moci odlisit jednotlivé atomy

uhliku v jeho molekule.

H M H H H H
H H H
H H H

Priklad: Proménlivy cyklopentadienid kovu (M) zahrnuje migraci atomu kovu. JelikoZ je tento pre-

chod mezi degenerovanymi strukturami, nepovaZuje se takovy pfipad za tautomerii.

Allylové izomery jsou izomery vyplyvajici z riznych moznosti usporadani (pfesmyku)
allylové (propenylové) skupiny. Obvykle jsou zmifiovany az v systematické ¢asti organické chemie
u slou€enin s nasobnymi vazbami; zde jen pro Uplnost. Uvedena izomerace se uskutecriuje pro-
stfednictvim delokalizovanych iontovych ¢i radikalovych meziproduktd (v zavislosti od reakéniho
mechanismu).Pfeskupeni (zména uspofadani) probiha odtrzenim halogenidu (resp. radikalu halo-
genu) z jedné Casti molekuly a pfipojeni k ¢asti jiné; vznika stabilngjsi struktura. Allylové izomery

jsou vysledkem 1,3-pfesmyku.

I-bC‘rO-JFCCH_FGI [I—J;G%C@—Jz S l-pmcG—ﬂ S

Obrazek: 1,3-Pfesmyk na molekule 1-chlor-2-methylbut-2-enu.

Konfigurace a konformace chemické slouceniny vyjadfuje prostorové uspofadani jeji mo-
lekuly. Slouceniny, které se lisi jen konfiguraci a/nebo konformaci, zatimco jejich struktura je totoz-

na se zabyva stereoizomerie, také oznacovana jako prostorova izomerie.
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Stereochemické predstavy nesmi ulpivat na statickém strnulém obrazu molekul. Molekuly
jsou v neustalém pohybu, pusobi na né nevazebné interakce (obecné okoli), které zplsobuiji rizna
prostorova usporadani urcitého sledu atomu, vychazejici z volné rotace kolem jednoduchych va-

zeb. Tento jev je oznaCovan jako konformace.

3. Typy chemickych vzorci a znazornovani molekul. Modely.

V kapitolach ozna€ovanych jako Typy chemickych vzorcl a znazorfiovani molekul by bylo

(byva) vhodné zafadit moznosti znazorfiovani prostorového usporadani molekul.

Pfedstavy o prostorovém usporadani molekul chemickych slou€enin nejlépe vystihuji mo-
lekulové modely. Takovych modell je cela fada. Z nich nejpouzivanéjSi jsou modely kalotové,
které vyjadfuji objemové poméry v molekule. DalSimi dvéma hojné vyuzivanymi typy modeld jsou
tycinkové (skeletové) a kuliCkové modely, které vyjadfuji pfedevSim prostorovou orientaci vazeb

v molekulach sloucenin.

kalotovy model tyCinkovy model kulic¢kovy model

kalotovy model tyCinkovy model kulickovy model

Obrazek: Znazornéni molekuly methanu a ethanu pomoci kalotového, tycinkového a kulickového

modelu (pomoci pocitacového programu).



23

Pozor: zde uvedené obrazky modell jsou z pocitacového zpracovani uvedenych molekul po opti-
malizaci. Nejedna se tedy (pfesné) o modely z molekulovych stavebnic. V téchto se vyskytuji pro-
blémy spojené s vyjadienim dvojnych a trojnych vazeb, které je nutno u ty€inkového a kuli¢kového
modelu provadét pomoci ohebnych hadi¢ek. Tento handicap v poéitatovém zpracovani odpada;
na druhé strané z pocitacovych modell neni nasobnost vazeb pfili§ nazorna, jelikoz dvojna a troj-
na vazba se po 3D-optimalizaci projevi pouhym zkracenim pfisluSnych vazeb, respektive zménou

elektronové hustoty — viz modely nenasycenych slou¢enin ethylenu a acetylenu.

J

NS 2 e o O—E=—0

Obrazek: Molekulové modely ethenu a ethynu vygenerované pocitaGem a obrazky jak jsou nasob-
né vazby vyjadfeny v klasické molekulové stavebnici. V pocitatovém zpracovani Ize usuzovat na
nasobnost C-C vazeb pouze z poCtu a postaveni atomi vodiki v jejich molekulach, pfipadné
Z délek vazeb C=C a C=C. Klasicky trojrozmérny model je sice pravdé vzdalené;jsi, ale nazornéjsi.

Pro ukazku byl vybran kulickovy model.

Jak jiz bylo uvedeno, molekuly organickych latek si svym charakterem pfimo vynucuji pou-
zivani modeld. Snaha vystihnout jednoduchym modelem sloZeni, vlastnosti a podstatu organické

slouceniny a jeji reaktivitu je stara ,snad“ jako moderni chemie sama.

Samotny vzorec organické latky muze mit nejriznéjsSi uspofadani. Jsou znamy vzorce
empirické, sumarni (souhrnné molekulové), racionalni, strukturni, elektronové (Lewisovy) nebo
tfeba Fischerovy, Tollensovy, Haworthovy apod. A vzorec, ktery co nejpfesnéji vystihuje vazebné
poméry v molekule, mozno povazovat pfimo za model molekuly, ovSem jen vyznadeny na papife
nebo tabuli tedy v roviné. Nejlepsi pfedstavu o prostorovém uspofadani je mozno ziskat prave jen

pomoci vhodnych nazornych modeld.

Soucasna vyuka chemie, a nejen chemie organickeé, je zaloZzena pfedevSim na chemickém
déji, na zménach chemickych vazeb. Pokud jsou vibec modely pouzivany pak se vesmés jedna o
zde zminované modely statické, pfestoZe soucasnost s rozvinutou oblasti vyuzivani pocitaCu a
multimédii ve vyuce umoznuje pouzivat i modeld dynamickych. Neni vibec nutné, pro potfeby
stfedniho Skolstvi, kupovat drahy software, nebot mnohé takové 3-D programy pro modelovani

molekul jsou k dispozici ne Internetu nebo je na vyzadani poskytne jako demo verzi vyrobce Ci
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distributor bud' zdarma nebo za &astku velice nizkou. Prace s takovym software je velice jednodu-

cha, obvykle neni nutné studovat sloZité sestavené manualy, metodou ,pokus omyl*.

A pravé vyuka teorie vazeb pfi chemickych reakcich, ktera se opira o vinové mechanické
teorie, vyuka reakénich mechanismud apod. si vyzaduje pouzivani takovych vhodnych a nazornych
dynamickych modelll. Programy mohou byt rozvedeny na pocitate v pocitatovych ucebnach a
kazdy jeden zak nebo ve dvoijicich &i trojicich apod. si mohou sami tvofit molekuly, pracovat s nimi,
pretvaret je a provadét na nich chemické reakce. Podporuje se tak také tvofivost zakd, coz jisté

také pfispéje k vzrustu popularity chemie mezi vyu¢ovacimi pfedméty na Skolach.

Z hlediska didaktické vhodnosti pfedevSim u smyslové méné nazornych nebo dokonce
nenazornych objektd, je tfeba aplikovat integrovany pfistup k pouzivani modell ve vyuce chemii a
opét s dlrazem hlavné na organické chemii. Kazdy model je vhodny ke znazornéni jen urcité ob-
lasti chemickych struktur (viz pfedchazejici série pfiklad(l) a zvlast pak pfi objasfovani chemickych
jevl. Proto pfi konstruovani spravnych komplexnich a pravdé co nejbliz§ich predstav o svété mole-
kul a jejich chovani a pfeménach je zcela nutné pouzivani rliznych typl modell nebo jesté Iépe,

zase podle situace a feSeného problému, riiznych typl soucasné.

Stejné jako se nesmi pfi vyuce chemie zapominat na spojeni vhodného vykladu
s chemickym pokusem ve vSech jeho formach a moznostech, nemélo by se opomijet doprovazeni
ucitelova vykladu demonstraci pfislusného modelu. Mluvené slovo oZivuje model a tak umozriuje
jeho didaktické ptisobeni. Zivelné hratky s molekulovymi modely a stavebnicemi jsou pouhou ztra-
tou ¢asu. Ugitel by mél Fidit mySleni, pozorovani a predstavivost zak({ podobné jak to déla pfi vyu-

zivani chemickych pokusu.

Nyni jesté malinko dukladnéji k modeldm vyuzivanym v (organické) chemii. PFi vykladu
stereochemickych stati ulitel vystaci s modely uvedenymi dfive. Pro oZiveni budou jako prvni mo-
dely uvedeny orbitalové modely, se kterymi se Zaci setkavaji pfi vykladu vazebnych moznosti
v organickych molekulach a popisu chemické vazby. Poprvé by se s nimi mély ovSem seznamit uz

v hodinach obecné a anorganické chemie v prvnim ro¢niku (u &tyfletych gymnazii).

Vedle orbitalovych modell, budou/jsou v organické chemii hojné vyuzivany modely va-
lenéni, jak se souhrnné oznacuji kulickové a ty¢inkové modely a modely kalotové. VSechny uve-
dené druhy modell doplnéné vhodné zvolenym vykladem bohaté postacéi k vytvofeni spravnych
predstav zaku k pochopeni stereochemickych problému. Na tomto misté bude uveden podrobnégjsi
popis téchto modelll, véetné synonymnich oznaceni a moznosti jejich vyuziti ve vyuce a porovnani

jejich vyhod a nevyhod.

3.1. Orbitalové modely

Orbitalové modely jsou takové modely struktur, u kterych je pfislusny zobrazovany atom
nebo skupina atomu zjednodusena. VSechny elektrony, s vyjimkou elektrond valenéni sféry, jehoz

modely hodlame modelovat, jsou zahrnuty k jadru a spolu s nim jsou zobrazeny jako bod. (Uvede-
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na aproximace je evidentni, vZdyt kdyby jadro atomu vodiku mélo velikost makového zrnka byl by
jeho elektron v prostoru ve vzdalenosti pétipodlazniho domu.) Modely elektronovych orbitaltl tedy
znazornuji svym povrchem plochu s urcitou pravdépodobnosti vyskytu elektrond v prostoru kolem
jadra.

nosti chemickych vazeb. Spravnym zplisobem zobrazuji velikost, tvar a prostorovou orientaci zain-
teresovanych orbitall jak atomovych, tak pfedev§im molekulovych. Umozriuji postihnout kinemati-
ku i dynamiku vzniku vazeb mezi atomy. Jako jediné z modell struktur vymezuji spravné prostor,
v némZ se nachazeji elektrony tvofici jednoduché i nasobné vazby i volné elektronové pary.
UmoZhAuji i prezentaci mozZnosti €i nemoznosti volné rotace kolem jednoduchych vazeb. Déle pfibli-
Zuji sterické podminky v molekule. Na druhé strané zase mohou orbitalové modely pfi osamoce-
ném pouzivani zplsobit vznik nespravnych pfedstav o tvaru celého elektronového obalu atomu,
jelikoz jsou v nich zobrazeny pouze orbitaly elektrond valenénich, i kdyz ostatni orbitaly jsou srov-

natelné velké.

Pouzivané modely jsou rovnéz fyzikalné ohraniCena télesa, kdezto modelované orbitaly
maiji v rdznych ¢astech ruznou elektronovou hustotu. Pro tyto nedostatky jsou orbitalové modely

vhodné je n ke znazorfiovani nejjednodussich molekul.

ethen ethan ethyn

Obrazek: Ukazky orbitalovych modeld.

3.2. Kulickové modely

Skeletové kulickové modely jsou slozené z kulicek rdzné velikosti a barev s vhodné vrta-
nymi otvory spojenymi navzajem ty€inkami nebo pruzinkami ¢i hadiCkami rdzné tuhosti. Skeletové

kulickové modely, oznaCované také jako modely Kekulého, se hodi pro sestavovani jak jednodu-



26

chych, tak na druhé strané i nejslozitéjSich molekul organickych latek (véetné fragmentl biopoly-
merl), a osvédCily se i jako nezbytna pfiloha k programovym textim, pfi frontalnich pokusech

apod. Své uplatnéni nachazeji i na poli védy pfi studiu novych slouc¢enin atd.

Jsou to velmi pfehledné modely, které ikonicky informuji o mezijadernych vzdalenostech, o
valenénich uhlech, dovoluji ukazat moznost rotace skupin atomi kolem jednoduchych vazeb a

nemoznost rotace skupin atomd kolem nasobnych vazeb.

Jejich nevyhodou je, Ze kuli¢ky i kdyZ jsou raznych velikosti, jsou pouze symbolickym zna-
zornénim atomU( bez ohledu na jejich pomérné velikosti, a Ze nespravné vyjadfuji vyplnéni prostoru
v modelované molekule a nejsou u nich vyznaceny volné elektronové pary, tak potfebné pro po-
chopeni reaktivity. Meziatomové vzdalenosti a pevné valen¢ni uhly nedovoluji znazornit zmény
valenéniho Uhlu a vzdalenost mezi jadry atomd vlivem zmény hybridizace nebo zamény substituen-

td. Rovnéz nespravnym zpUusobem znazorfiuji nasobné vazby.

-

ethen ethyn cyklopropan

Obrézek: Ukazky kulickovych modeld.

Pfes v8echny tyto nedostatky patfi skeletové kulickové modely didakticky k nejvyhodné&;jSim
modellm struktur. Musi byt, jak jiz bylo zminéno, podle moznosti a situace doprovazeny modely

kalotovymi pfipadné i tyCinkovymi.

3.3. Ty€inkové modely

Tycinkové (Dreidingovy) modely struktur, v nejriznéj$im technickém provedeni, jsou tako-
vé modely struktur organickych slou¢enin, kde jsou zdGraznény vazby mezi atomy, které jsou na
tyCinkach znazornény tycinkami rliznych délek a barev. Ty¢inky jsou obvykle spojovany pomoci
vymeénitelnych plastovych (ve starSich stavebnicich kovovych) dilcll, s nej¢astéjSimi valenénimi
uhly. Atomy vcetné elektronovych oballl jsou znazorfiovany jen kombinacemi riznych barev na

ty&inkach.

K nespornym vyhodam tyc€inkovych modell patfi pfehledna demonstrace vSech vazeb

v molekulach vcetné jejich délek, velikosti vSech mezivazebnych Ghlt a rozmisténi center atomi
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lekul. Informuji o poloze funk&nich skupin a druzich vazeb. Na ty&inkach je mozné odecist i polo-
méry atomu zicastnénych v molekule. Ukazuji na moznost nebo nemoznost otacivosti skupin ato-
mu kolem vazeb a velikost pnuti fetézcu s cyklickym uspofadanim. Zaménou vhodnych spoji tyci-

nek je mozno ukazat i zménu valenéniho uhlu a délky vazeb, vliv volného elektronového paru na

velikost valenéniho uhlu, moznosti vazby dativni nebo vazby vodikové &i jiné slabé interakce.

trans-dekalin bicyklo[2.2.1]heptan

Obrazek: Ukazky tycinkovych modeld.

Naopak tylinkové modely velmi obtizné umoZzZiuji spravné urcit vyplnéni prostoru
v molekule elektronovymi obaly jednotlivych atomu. U zakd tak mize vzniknout dojem, Ze vétSina
prostoru v molekule je prazdna. Z téchto modelu Ize i tézko usuzovat na velikost a tvar prostoru,
v némzZ je mozné nalézt elektrony tvofici o- a m-vazby. Tyto modely rovnéz nevystihuji sterické

zabrany mezi jednotlivymi atomy nebo skupinami atomd.

3.4. Kalotové modely

Ponévadz modely organickych slouéenin nejsou tvofeny jen jadry atomi s pfisluSnymi
vazbami, ale obsahuji i elektronové oblaky a zaujimaji urcity prostor, jsou pro jejich znazornéni
vhodné kalotové modely (Stuartovy-Brieglebovy modely), které se snazi znazornit skuteéné objemy
molekul i s jejich elektronovymi obaly. Ke znazornéni molekul se pouZivaji tzv. kaloty (odtud na-
zev), tj. télesa se sférickymi plochami, tzv. segmenty, zobrazujici v urcitém zvétSeni van der Waal-
sovy vazebné poméry atomu. Odseknuta ¢ast segmentu udava kovalentni polomér. Vytvorené
segmenty zachovavaji nejen obraz skuteéného objemu molekul, ale i pfesny smér vazeb a jsou
proto nejvérnéjSim zobrazenim molekul. Spojenim jednotlivych kalotd vznika velmi kompaktni
Utvar, na kterém je mozno sledovat vyplnéni prostoru hmotou i sterické zabrany skupin atoma

v jednotlivych polohach, ale pouze obtizné pfesné sméry vazeb a vzdalenosti mezi atomy.

Velkou nevyhodou téchto modell je jejich slozitost, pro riizné vazané atomy je zapotiebi
rdznych segmentd. Napfiklad model atomu se ¢tyfmi jednoduchymi vazbami se podstatné lisi od
modelu pro uhlikovy atom dvojné vazany, trojné vazany nebo aromaticky. Jiny je opét model uhli-
kového atomu v nasyceném péticlenném kruhu a jiny v péticlenném kruhu nenasyceném. Rovnéz

vyrobné jsou tyto stavebnice kalotovych modell velmi naro¢né a podle toho i drahé.
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trans-dekalin bicyklo[2.2.1]heptan

Obrazek: Ukazky kalotovych modeld.

Kalotové modely jsou vhodné k modelovani jednodusSich molekul. Podporuji vytvareni
spravnych pfedstav o vyplnéni prostoru v molekulach hmotou, o vzajemném prolinani elektrono-
vych oball zu¢astnénych atomu, o sterickych zabranach v jednotlivych polohach, o pomérné veli-
kosti a vzdalenosti atomd v molekulach. Jsou pomérné variabilni a relativné pfesné, ale nehodi se

atomy, neukazuji na strukturu vazby.

3.5. Pocitacové modely

V soucasnosti Ize modely chemickych slou¢enin generovat i pomoci pocitacd s vyuzitim
rozlicného software. Jejich charakteristiky odpovidaji charakteristikam klasickych modeld, tak jak
bylo uvedeno dfive. Jejich velikou vyhodou je, Ze je mozné s nimi pomérné jednoduse pracovat.
V pfislusném editoru se zada strukturni vzorec, provede se optimalizace 3-D, pak se molekula
importuje do pfislusného 3-D prohlize€e a zde je mozné si zvolit typ modelu, ktery je v dané situaci
potfebny (plati pro vétsinu takového software). S poc¢itatem generovanymi modely je mozné navic

otacet, pfiblizovat &i oddalovat bud pomoci mysi nebo pomoci automatickych animaci.

Po 3-D optimalizaci obvykle programy umoziiuji méfeni vazebnych vzdalenosti (délek va-
zeb), vazebnych a dihedralnich (torznich) uhld. V nékterych programech je mozné dokonce vybra-
nou molekulu dublovat a potom, pomoci specialnich bryli, je mozné tuto sledovat dokonale

v trojrozmérném prostoru. Néktefi lidé dokazi takto ,sahat“ na molekuly i bez téchto bryli.

Pocitacové programy dovoluji obvykle modelovat ty&inkové, kulickové a kalotové modely.
Navic je mozné vyuzit modell i dalSich modifikaci modell pfipadné jejich kombinaci. Jelikoz pro-

gramy pro modelovani molekul v prostoru maji, obvykle, legendu v anglickém jazyce, jsou i
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v nasledujicim pfehledu uvedeny i anglické nazvy pfislusnych molekulovych modelt doplnéné

Ceskymi ekvivalenty.

V poéitatovych programech pro modelovani molekul je mozné se setkat s modely ty&inko-
vymi z tenkych dratk(, tzv. dratkovymi (Wireframe), ty€inkovymi (Sticks), kulickovymi (Balls and
Sticks), kalotovymi (Spacefill), kalotovymi kde je elektronova hustota vyjadfena teCkovanim (with
Dots), modely, které jsou sloZzeny jakoby z kruznic v poloprostoru, mozno téz oznacit jako modely
kotouové nebo diskovité (Disks) a konecné vSechny pfedchazejici s vyteCkovanim elektronové
hustoty v prostoru, obvykle kolem vazeb.

Moznosti pocitacového modelovani molekul (typy modeld) na ukazce molekuly piperidinu.
Se vSemi uvedenymi typy modeld je mozné provadét riizné operace jako otaceni, prevraceni, pfi-
blizovani ¢i oddalovani. Toto bud pomoci mysi nebo animaci. Taktéz je mozné méfit charakteristic-

ké veli¢iny vazeb (vazebna délka, vazebny a dihedralni uhel).

A

Wireframe Sticks

A 3

Balls and Sticks Spacefill

Dots Only Disks
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Wireframe with Dots Sticks with Dots

Balls and Sticks with Dots Disks with Dots

Obrazek: Moznosti poc¢itacového modelovani molekul (typy modelti) na prikladu molekuly piperidi-

nu. (Anglické nazvy jsou vysvétleny v textu.)

PfestoZe, jak bylo uvedeno, jsou programy pro optimalizace a molekulové modelovani
vesmés predkladany nasim uzivatelim v anglickém jazyce, nemusi se obavat prace s nimi ani lidé
v anglickém jazyce ne pfili§ erudovani. Tyto programy jsou tak uzivatelsky pfijemné, Ze po kratké
dobé si metodou ,pokus-omyl* osvoji praci s nimi kazdy. Pouzivani manuall ¢i napovédy je nevy-
hodné a zdlouhavé a obvykle, podobné jako s jinym software, nevede k zadanému vysledku. Algo-
ritmy zde uvedené jsou tak slozité a nékdy dokonce nepochopitelné, ze jejich studium je spiSe

ztratou Casu.

3.6. Vyznam modeld pro vyuku chemie

Pfi vyuce chemie a obzvlast chemie organické, bioorganické a biochemie jsou modely
nenahraditelnou pomuckou. Umozriuji Zakim okamzité pochopit vétSinu souvislosti v prostorovém
usporadani i slozitych molekul (tfeba i biologickych polymerd, resp. jejich fragmentt) a podavaiji
okamzity pfehled o podstatnych charakteristikdch prostorové struktury molekul. Je ovSem samo-
ziejmé, Ze ne kazdy model je didakticky vhodny v té které situaci pfi vyuce. Druhou stranou pro¢

pouzivat vice modeld je v jejich nepfesnostech, jak bylo uvedeno dfive. Z hlediska teorie vyucovani
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chemii ma proto vyznam jen funkéné komplexni pouzivani vice druhli modell souc¢asné, aby bylo
dosazeno maximalni nazornosti. Pravé toho je mozné s malou ¢asovou nazornosti dosahnout vyu-

Zivanim kombinaci model( generovanych pocitacem.

Obrazek: Modelovana struktura strychninu — kulickovy a kalotovy model.



