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Navod pro pracCi 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) Prostiedi Structure/Draw

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

Structure | Draw P . , v 1 .
umisténymi v levém hornim rohu obrazovky. V prostredi 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.
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Barevna paleta

= B C BN " ERERRERRRESC
4) Prostiedi 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 atomd.

Kliknutim levym tlacitkem do volného pracovniho prostoru se vykresli CH,. Opétovnym

Kliknutim na CH, se pfida —CHj3 skupina a vznikne H3C_CH3. Klikneme-li podruhé
H,;C

na puvodni atom uhliku, vznikne CH3.

I
4. Kliknutim na ikonu Set Bond Vertically
HsC

¢

y y H "
vzorce (napf. na vyznacenou vazbu 3 )se struktura nato¢i touto vazbou
CH,

a kliknutim na jakoukoli vazbu vytvoreného

vertikaln (svisle), v uvedeném piikladu takto: H3C

’/CH3

CHj3

. Klikneme-li znovu na tutéz vazbu,

struktura se ndm vertikalné pretoci

V

. Analogicky funguje ikona Set Bond Horizontally

L]

P

5. Klikneme-li nyni na ikonu Flip Left to Right
HsC

, struktura se nam preklopi podél pomysiné

vertikalni osy a vznikne CHg, Analogicky funguje tlacitko Flip Top to Bottom

i

(pfeklopeni podél pomysiné horizontalni osy struktury), ¢i Flip on Bond
podél pomysiné osy struktury prochazejici vybranou vazbou).

(preklopeni

b

CHs,

H;C CH3

6. Kliknutim na Draw Normal a prostredni (nevyznaceny) atom uhliku se vykresli
. Opakovanym kliknutim na atom uhliku nejvice vpravo postupné ziskame nasledujici
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CHj HaC
\‘/\ Y\/ Y\/\CH3

struktury: Hs ) CHs '

WW

b) Dvojné a trojné vazby

1. KIiknutim na posledni vazbu vpravo v posledni nakresleni strukture

) vytvofime z této vazby vazbu dvojnou
Y\/\/CHZ
H,C CH
3 W

2. Druhym kliknutim na tuto vazbu vznikne vazba trojna: CHs

3. Tretim kliknutim na tuto vazbu vznikne opét vazba jednoducha.

C) Mazani atomi

¥

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

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

Y

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

2. Efektu mazani |ze také dosahnout pomoci ikony Select/Move v listé Structure a

klavesy Delete. Oznacime-li takto atomy uprostred retézce (napt. jako na obrazku
CHy CHjs HsC CHs
o N

CHs CHg

), dojde k rozpojeni fetézce:
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d) 2ruseni akce

1. Pokud provedeme nechténou operaci, mlZeme ji vratit zpét pomoci ikony Undo (Zrusit)

)

. Jakmile vyuzijeme tlacitko Undo (mGzZeme i nékolikrat za sebou), je aktivovana ikona Rendo

=

(Pfedélat), kterd vraci zmény provedené ikonou Undo.

2. Stejného efektu lze dosahnout pomoci kldvesovych zkratek Ctrl+Z — Undo, Ctrl+Y — Rendo.
Vyzkousejte si uvedené ikony Ci zkratky a nakonec ziskejte zpét plvodni strukturu z bodu 6

oddilu Normalini kresleni (pred vysvétlovanim nasobnych vazeb), tedy

CH3

e) Vymeha atomi

1. Kliknutim napf. na atom fluoru F

atom se tento zméni v atom fluoru:

F\‘/\/\/CH3

CH3

v listé atomi a naslednym kliknutim na levy uhlikovy

2. Pokud néktery atom (napf. 1) neni v listé atoma, staci kliknout na ikonu periodické tabulky

v téze listé

a atom z ni vybrat a nasledné potvrdit tlacitkem OK. Tim dojde

k zaznamenani atomu do listy atomt.

Periodic Table of Elements
1 I Todine 53 L
H|, Mass: 126.90447 -
- valence: 1,357 - -
Li|Be | | Eiectron configuration: -18-18-7 B CN[@]F |~
NaMgl 5 4 5 § 7 g 9 1w 11 12 |A S|P /S CllaAr

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

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

Cs Ba * Hf Ta W Re Os Ir Pt Au Hg Tl Pb|Bi Po| At Rn

-HRthSgBIHthDng

=] *
LlCePrNdeSmEquTbDyHoErTmYbLu
*k
Ac“l’aUNpl’lAlICllBkClEsFllMdNoLr
R
General | NMR | Mass | Coloration
Characters :  thombic violet-black ciyst., metal lustious
Discoverer: 1811, B.Courtois, France
Mame Drigin : from 'iodes' [Greek] - violet Density, gfcm3: 4.9
Atomic B adivs, &0 1.38 lanization Potential, kJ/mol : 1008 Melting Paint, K : 387
Electionegativity . 2 BB Election Affinity, kJ/mol 29872 Boiling Point, K - 458
o 0K

3. Mame-li vybrany atom jodu I v listé atomu a klikneme na atom fluoru v nasi strukture, dojde

k jejich zam

v v

ene:

IW\/CH3

CH3
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) Nepietréité kresleni (Draw Continuous)

1.

Pokud v rezimu Normalniho kresleni klikneme na dvé volna mista pracovni plochy, vzniknou
dvé skupiny CH,.

Pokud prejdeme do rezimu Nepretrzitého kresleni (Draw Continuous, ikona _é’ ) a opét

klikneme na dvé volna mista pracovni plochy, vznikne molekula ethanu, dale propanu,

NCHs
H3C

V tomto rezimu mohou byt vazby kresleny vazby pouze z ¢erné zvyraznéného atomu.

butanu atd. Kresleni ukondéite napf. kliknutim na tlaéitko Select/Move.
Automaticky je to posledni nakresleny atom. Chceme-li kreslit vazby z jiného atomu, staci
na néj kliknout, ¢imz se zvyrazni.

Chceme-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

W "
H5;C

musime postup b), c) opakovat — oznacit atom uhliku a dalsim kliknutim navazat fluor

N
H5;C _

uhliku dojde k navazani fluoru: . Chceme-li navazat dalSi atom fluoru,

g) VYbrani, premisténi, kopirovani a mazani strukeury

Pomoci ikony Select/Move @ Ize vybrat prislusnou strukturu a to tak, Ze klikneme
do prostoru uvnitt obdélnikové plochy vymezené krajnimi atomy struktury:

E

‘5\
, A F.
HE
. = . Strukturu Ize také vybrat kliknutim a tazenim mysi (pfi vybrané ikoné
Select/Move).
Po najeti mysi na néktery z atomu nebo nékterou z vazeb struktury (u kurzoru se objevi ¢erny
krizek) Ize tazenim mysi tuto strukturu pfemistit na pracovni plose. Uvolnénim mysi dojde
k umisténi struktury.
Tlacitko Select/Move Ize 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 mizeme zkopirovat pfimo do ChemSketche.
Po stisknuti Ctrl+C a Ctrl+V se objevi nahled struktury, kterou snadno umistite na vybrané
misto kliknutim mysi.
Vybereme-li pomoci Select/Move strukturu, nebo vice struktur a stiskneme-li kldvesu Delete,

dojde k jejich vymazani. MGzZeme tak vymazat kopii pravé vloZzené struktury z bodu 3.
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h) Vy&isteni strukeury

Vybereme strukturu nakreslenou v ramci nepretrzitého kresleni (viz bod g)) pomoci ikony
Select/Move.

Nasledné stiskneme ikonu Clean Structure (Vycisténi struktury) e na Nastrojové listé

Structure, ¢imzZ se optimalizuji vSechny vazebné délky a Uhly v nakreslené strukture:
F

Pokud stiskneme ikonu Clean Structure aniz by byla vybrana konkrétni struktura, optimalizuji
se vSechny struktury na strance.

Tazeni mysi

V prostfedi Draw Normal ¢i Draw Continuous lze vyuZit taZzeni mysi.
Tahnutim mysi od jednoho atomu ke druhému (napf. mezi dvéma skupinami CH,) se vykresli
jednoduchad vazba mezi témito atomy.
Tazenim mysi od vybraného atomu do volného prostoru se vloZi novy atom na konec
kreslené vazby. Naopak tazenim mysi z volného prostoru k atomu se vloZi atom na zacatek
nové vazby.
Zkusme tahnout mysi ve strukture z bodu 2 oddilu Vy¢isténi struktury: od levého atomu

F

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

F
strukturu optimalizujme pomoci Clean Structure: : .

Prostorové vVazby

Cl
Cl

Nakresleme strukturni vzorec tetrachlormethanu CCl,: cl ¢ | (Napf. pomoci Draw
H,C
CH,

H;C CHjy

Normal nakreslime , kde nasledné nahradime methylové skupiny atomy

chloru.)

o

v listé Structure. Tim nam
Cl

Vybereme strukturu a klikneme na ikonu 3D Optimization

bude umoZnéno pomoci mysi natocit strukturu do nasledujici polohy: Clci Cl,
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3. Nyni pomoci ikon

7 >
o
W

a

muzZeme vyznacit prostorové vlastnosti vazeb. Vybereme ikonu
v

a nasledné oznacime pfislusnou vazbu:

e ikona

e ikona

V4
e vytvorime nasledujici strukturu: Clc

7

L
l
W
b

slouzi k vytvoreni vazeb orientovanych smérem k nam,

slouzi k vytvoreni vazeb orientovanych od nas pryc,
Cl

-

cl

4. Podobné funguji nasledujici ikony:

e jkona

e jkona

Iﬁi||\i|

slouzi k vytvoreni koordinacnich vazeb,

slouzi k vytvoreni neurcitych vazeb,

e kliknutim do pravého dolniho rohu obou ikon mizeme vybrat riizna typy téchto

vazeb.

K) SloZit&j§i substituenty

1. Nakresleme ethan, napt. v rezZimu Draw Continuous:

2. Vlisté atomu vyberte ikonu Edit Atom Label

CH,
H3C/

“la kliknéte na pravou methylovou skupinu.

Tato ikona umoZiuje nahradit popisek koncového atomu pismennymi zkratkami.

3. ZapiSme 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 budeme mit napsano: (CH,)sPh. Nasledné aktivujme tlacitko Insert, ¢imz
, N ) C/(CH2)3Ph
dostaneme ndasledujici strukturu: ' '3
4. Kliknutim na ikonu Change Position *|se zméni orientace pfipojeného substituentu:

Ph(H,C),
ch/(

5. Kliknéme na Edit Atom Label a ozna¢me nas novy substituent (CH,);Ph v dané strukture.

V dialogovém okné Edit Label pak kliknéme na tlacitko Expand. Popisek se rozvine

do strukturniho vzorce:

H;C
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) Kresleni retézCa (Draw Chains)

1.

Kliknutim na ikonu Draw Chains (pfi vybraném atomu C), kliknutim do pracovniho
prostoru a tazenim mysi se vytvari retézec. Zaroven program pomoci ¢isel napovidd, kolik
atoma uhliku je jiz nakresleno. Pfestaneme-li tahnout u C 5, nakreslime pentan:

H3CWCH3
Chceme-li substituovat néktery z vodik(l, vybereme substituent (nap¥. F) a klikneme
F

F
H;C
na pozadovany atom uhliku (nap¥. na pravy C): F.

ReZim Draw Chains také mizZeme vyuzit tak, Ze vyjdeme z methanu CH, a nasledné klikneme

H

na tuto skupinu. Vznikne ethan 3C—CHs N4sledné mizeme Klikat na koncové & vnitini

uhliky — bude dochazet k vétveni fetézce pod thlem 120° a se stejnymi délkami vazeb.
Budeme-li postup z bodu 1 a 3 opakovat se stisknutou klavesou Ctrl, budou se vazby

vykreslovat pod Uhlem 180° (v pfipadé postupu z bodu 3: H3C CH3), pfipadné

se nevykresli vibec (v pfipadé postupu z bodu 1: H3C_CHZCH2CHZCH3).

Vybranim struktury a volbou z Menu Tools — Add Explicit Hydrogens dostaneme v prvnim

H H H H H HTTTT
H I I I I I H H C—C—C—C—H

pripadé H H H H H a ve druhém piipadé H H H H

Pro rychlejsi provedené zkuste na vybrané kopii struktury stisknout kldvesové zkratky Alt+T a
Shift+Y.

Vybereme-li libovolnou strukturu z bodu 5 a zvolime-li v Menu Tools — Structure Properties
(AIt+T a Shift+P), otevie se nam dialogové okno Properties. V ném miZeme nastavit
zobrazovani vnitfnich atomt uhliku: zatrZzenim All v sekci Show Carbons (na defaultné

zobrazené zélozce Commons). Nastaveni provedeme stisknutim tlacitka Apply. V pripadé

T
H—C—?—?—?—C—H

obou dvou struktur dostaneme stejny vysledek: H H H H H

Pokud budeme kreslit dalsi strukturu, vnitini atomy uhliku se zobrazovat nebudou. Pomoci
tlacitka Set Default v dialogovém okné Properties bychom mohli nastaveni uloZit do pravé
pouzivaného stylu (Current Style) Normal. Lépe vSak bude vytvofit si vlastni styl: obsah pole
Current Style prepiSeme napt. na , Vychozi styl“ a zvolime tlacitko Save. Nasi volbu
potvrdime stisknutim tlacitka Yes v nové otevieném okné Save style. Pomoci tlacitka Set
Default v dialogovém okné Properties nastavite sv(j Vychozi styl jako vychozi pro vSechny
nasledujici struktury (jinak by se i nadale pouzival styl Normal, ktery vniténi uhliky
nezobrazuje). Po volbé jsme v novém okné dotazani, zda se ma volba aplikovat na vSechny
dosud nakreslené struktury — staci zvolit Ne. Stejného efektu Ize dosahnout volbou v Menu -
Options — Set Structure Drawing Style a vybérem defaultniho stylu. Pfi tomto postupu se
kdykoli mGzeme vratit k plvodnimu stylu Normal.
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8.

10.

Pokud chceme retézec ocislovat, vyuzijeme ikonu Manual Numbering ktera ndm

T
H—C—C—C—C—C—H
Ll 2 3 4 5
umozni postupné oznacovat ¢isly jednotlivé atomy: H H H H H  volbou

[

v Menu Tools — Generate — Name for Structure (i volbou ikony v hlavni listé) dojde
k pojmenovani struktury v angli¢tiné podle nomenklatury IUPAC (,,pentane”). Pokud bychom

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

Dvojitym kliknutim na atom nebo vazbu v nakreslené struktufre se zobrazi dialogové okno
Properties, v némz mlzZeme ménit dalsi vlastnosti (v prislusné zaloZzce Atom ¢i Bond).

V zélozce Atom tak mizZeme zménit typ pisma pro vybrany atom, jeho velikost ¢i barvu;

v zéloZce Bond nasobnost vazby, prostorové vlastnosti, tloustku ¢i barvu.

Nakresleme pentan pomoci rezimu Draw Chains, postupnym klikdnim na koncovy atom

pfi stisknuté klavese Ctrl pfi zvoleném Vychozim stylu: HaC—CH, CH,y CH CH3 Nagledna

v dialogovém okné Properties v zdloZce Commons odskrtneme pole Auto. Pokud by totiz
zUstalo zaskrtnuté, zménou velikosti symbolu pro atom by se automaticky prepocitala i délka
vazby. Jelikoz chceme, aby se zobrazovaly vSechny vazby ve struktufe, nastavime délku vazby
(Bond Length) napf. na 10 mm a volbu potvrdime tlacitkem Apply:
H3C——CH,—CH,—CH,—=CHg /oy vytvoFené struktufe se prvni vazba jevi delsi, ve
vsak snadno spravime, pokud na prvni skupinu atom tfikrat pouzijeme ikonu Change

Position: CH3_ CH2_ CHZ_ CHZ_CHg

m) Vybirdni, zména velikosti @ rotace

Pouzivame-li ikonu Select/Move (v li§té Structure) a zarover 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 taZzenim za jeji libovolny roh zmensit nebo zvétsit.

S ikonou Select/Rotate/Resize| Q muzeme kliknutim a tazenim mysi vybrat strukturu. Tim
se nam uprostied struktury objevi cervené kolecko — stfed otaceni:

+CH3—CHy—@&H,—CH,—CHs-
- - =. Pokud se k tomuto kolecku pfiblizime mysi, zméni se

kurzor v oboustrannou Sipku. V tuto chvili mdZzeme kliknutim a tazenim mysi otodit strukturu

—CH; CH,
_cHy CH
CHy 72

kolem vyznaceného stredu: . Pokud chceme zménit stred

otdceni, staci jen na néj kliknout a tazenim mysi jej posunout.
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n) Chemické reakce

V. . . . . + |
1. Kwvyznaceni sluéovanych sloucenin pouZijeme ikonu Reaction Plus z listy Structure.

2. Pro zapis chemickych reakci vyuzijeme ikonu Reaction Arrowl 7
dolniho rohu ikony miizeme vybrat rdizné typy reakénich Sipek. Sipka se vykresli kliknutim a

. Kliknutim do pravého

tazenim mysi.
3. Pokud chceme Sipku doplnit o text nad ¢i pod Sipkou, vybereme ikonu Reaction Arrow

&
Labeling /'{ s jejiz pomoci oznacéime pfrislusnou Sipku. V nové otevieném dialogovém okné
Edit Reaction Conditions pak do textovych poli nad a pod Sipkou zapiSeme pozadované

udaje.
0) Sablony

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

oy
oooo

e ikonu Table of Radicals (Tabulka substituentti) (5522 v listé substituentl — po jejiZ aktivaci

muzeme vybirat z nékolika moznych substituenta.

Table of Radicals

Chains Tetrahpdropyraryl Amino Acids

n-C; n-Cq n-Cg i-Fr Ala- Gly- Phe-
i-Bu  s-Bu t-Bu i-Am Arg-  His- Pro-
Cycles Asn- lle- Ser-
JANN O C] Asp- Leu-  Thr-
G 0 (G R O Cus- Lus- Trp-
C-Groups Mizcellaneous Elr-  Met- Tyr-
CH-CHy G C=CH N N, NCO DAc SOH POH, G- Orn- Wal-

CF; CCly Ciibrl; CPhg OND, MCS MHAC SOH OPOM: Protecting Groups
CHPH COPR COG-P COMEu) MO OCM OCHD SO.bH, OPOSH, BOC CBZ D&M

CHD COCHy COMH, COCH OND  SCN WHCHO SO, Ohe TOS  TFA  ACA
COOH COOMe COOEY COOPh Ny NG WHSOWH OS0.H SO,CF,  FMOC 5-BEN
? Help
Obrazek 2: Tabulka substituentd
1. V Tabulce substituentl zvolme benzen a kliknutim jej umistéme

do pracovniho prostoru. Po poufZiti substituentu se jemu pfislusna ikona objevi v listé
substituentl (pokud tam jiz nebyla dfive, jako benzen).
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C=CH

2. 'V tabulce substituentid zvolme ethynyl ( ) a kliknéme na Sipkou vyznaceny

N
atom: N . Vysledkem je: “XcH,

e ikonu Instant Template @ v listé Structure — s jejiz pomoci miZeme oznacit libovolnou
nami nakreslenou strukturu jako $ablonu — staci s pomoci ikony oznadit misto pfipojeni
(atom, nebo vazbu) a vytvorenou Sablonu nékam vlozit.

1. Pomoci ikony Instant Template oznaéme Sipkou vyznaceny atom uhliku

C
!

. Vytvorenou Sablonu pfipojme na dalsi Sipkou vyznaceny atom
Z

X N
uhliku kliknutim: “SCH, vysledkem je: “NCH

e ikonu Open Template Window (Oteviit Okno Sablon) v hlavni listé (nebo klavesu
F5) — po jejiz aktivaci mGZeme vybirat z mnoha preddefinovanych struktur.

i Template Window H
Structure | Draw IAmmDAEiﬂs v I lA)Acns
Alkaloids
Carbohydrates
DNA/RNA Kit

Organizer  Cancel  Help

"

LabKit o] 9 o
M4E  Skupina obrazka Vybér strany o HZNNOH HONOH
PhisphdrEEHAEe - - - - NH, O NH, O NH
Sterids Alanine (Ala) Aminobutyric Arginine (Arg) Asparagine (Asn)  Aspartic
Sugars: elfa-D-Pyr ALid (Abu) Acid (Asp)
Terpenes
Amino Acids /\)LOH HOW w ; NV‘OL </NN0H
NHZ 2 OH : NH2
Cysteine (Cvs) (JlLlId]]UL Glutamine (Gln) Glycine (Gly)  Histidine (His)
Acid (Glu)
CH o
\/H)L \)\)L NOH MOH H.C” MOH
Hy NH,
Homocvsteme (Hcy) Isoleucme (Ile)  Leucine (Leu) Lysine (I )\) Melhlomne (Mrl)
(o] (o] (o] [0}
H,C H i
H3CW\)\0H 3 NLOH HQN/MOH ©/\HLOH KNJ)LOH
NH, NH, NH, NH,
Norleucine (Nle) Norvaline (Nva) Ornithine (Orn) Plluwldlamm (Phe) Proline (Pro)

CH, O CHs

Ho/\ém )\)L w W Ao

Serine (Ser) Tllleomue (Thr)  Tryptophan (Tlp) Tyrosine (Tyr) Valine (Val)

Obrazek 3: Okno $ablon v prostiedi Structure, skupina Amino Acids, strana 1
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Kromé skupin chemickych vzorcti (napf. DNA/RNA Kit, Amino Acids) zde najdeme skupiny, které
vyuzijeme pfi kresleni v prostfedi Draw: Lab Kit, Newman Projections a Orbitals. Obrazek vybereme
kliknutim a dalSim kliknutim jej umistéme do pracovniho prostoru (v pfipadé poslednich tfi
uvedenych skupin budeme automaticky prepnuti do prostfedi Draw).

Nami nakreslenou chemickou strukturu Ize se strukturou ze Sablony 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,
e ukazat atomem Sablony na atom, se kterym se ma spojit spiro-vazbou, a zaroven drzet
stisknutou klavesu SHIFT a kliknout.

Pozn. Stin Sablony Ize pfeklopit pouzitim klavesy TAB.

p) UKIadani struktur

Vytvoreny soubor mlzZeme uloZit pomoci Menu - File — Save As (kldvesova zkratka Ctrl+Shift+S).
Pokud chceme se vzorci dale pracovat, je tfeba je uloZit ve formatu sk2 (ChemSketch 2.0 Document).
Tim ulozime vSechny struktury na aktivni strdnce. Pokud bychom chtéli ulozit pouze jeden vzorec:

a) muZeme ho pred samotnym uloZenim vykopirovat na novou stranku, kterou si nejdfive
vytvofime pomoci Menu — Pages — New (mezi strankami pak prechazime pomoci ikony
10| Page22 (¥ pod ligtou barev);

b) vzorec oznacime a vykopirujeme do externiho programu (napft. IrfanView),

c) uloZzime vSechny vzorce na strance a v externim programu ofizneme 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/CHZ/ 2
— LM
Vam vloZeny vzorec (napf. CHj ) zda pfilis 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:

_cHy M _cHz
_cHy _cHz~ 2

CHs ¢ png: CH2 . Mazeme véak udélat
nahled stranky (kldvesa Print Screen) a pomoci Ctrl+V jej vloZit do programu IrfanView, kde

ch—CHa
cp—CHz 7
—_— 2
vzorec ofizneme. Vysledek CHa

pro webové stranky.
b) Pokud chceme kvalitnéjsi vystup (napf. pro tisténé publikace), obrazek vyexportujeme jako

je v kvalité dostacujici napft.

tif (neni potieba zapinat funkci Antialiasing). Pfi ukladani se pod polem se zvolenou pfiponou
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soboru objevi tlac¢itko Options, v némz je mozné zménit rozliSeni vystupniho souboru.

,,CH5’0H3

__cHz 2

Defaultné je nastaveno 300 DPI: CH;

, COZ je pro tisténé publikace
vyhovuijici. Zvolime-li napt. 90 DPI, obrazek jiz vypada ponékud hifre:

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 umoznujicim 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
umoziuje celou databazi stdhnout na jedno kliknuti. Vzorce ve formatu sk2 lze pomoci Menu - File -
Open (Ctrl+0) otevfit v programu ChemSketch a nasledné je upravit, napf. barevné zvyraznit atomy
apod.

5) Prostiedi Draw

Dra

W
Pro praci v prostfedi Draw je tfeba se do néj nejdrive prepnout pomoci ikony . Takto

Struct ] . . Loy Y . v s L
rietirE T ona vypada, pokud jiZ v prostfedi Draw pracujeme. Prostiedi je vhodné zejména

pro kresleni chemickych aparatur.

Popis nastrojové listy Draw:

t@ Sipka pro vybér, pohyb a zménu velikosti
<& Sipka pro rotaci objektu

T-é Editace uzl objektu

abl] Uprava textu

Pieneseni do popfedi

& | g7

Pfeneseni do pozadi

B

Spojovani/rozdélovani objektl (spoji vice objekt( do jednoho nebo rozdéli na vice
objektl jeden plvodni)

Rotace objektu

©
I
3



http://www.martinsvehla.cz/databaze/
http://www.studiumchemie.cz/templaty.php
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|D|:| %‘l |:|D| Zarovnani

0o fe 0P

Popis nastrojové listy pro kresleni

\ Kresleni ¢ary

- Kresleni obloucku

_rFFCO

Kresleni kiivky

Kresleni vice spojenych car

VloZeni a Gprava parametri Sipky

VloZeni obdélniku/c¢tverce

VloZeni zaoblenych Gtvard

VloZeni kruhu/elipsy

VloZeni polygonu

Vlozeni obrazku

VloZeni textu

VloZeni tabulky

llE mERO0O0Y < v

VloZeni zavorek

—
—

[ C {
B ¢~ Zaobleni popisku
e A .
B =g Sablona zpravy
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