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1. Uvod

V dnes$ni dobé je k dispozici znaéné mnoZstvi programl vyuZitelnych pii vyuce
chemie jak na zdkladni, stfedni, tak 1 na vysoké Skole. Pocitacovy trh nabizi tzv. vyukové
programy, které musi studentovi pfedat informace a nasledné provedou kontrolu urovné
ziskanych védomosti [1]. Hodnocenim nékterych vyukovych programi se napiiklad zabyva
ve své bakalafské praci Eva Nyvltova [2]. Jako piiklad vyukového programu lze uvést napf.
multimedialni vyukovou pocitacovou hru Chemicus firmy Heureka-Klett. Tato hra je
prezentovana jako adventura, coZ znamena herni zZanr zaloZeny na ptfibéhové linii a logickém
uvazovani hrace. Predmétem samotného hrani je feSeni ruznych ukolu, logickych hadanek
nebo puzzli. Chemicka laboratof 1, 2 firmy LANGMaster a YDP Interactive Publishing je
typicky vyukovy program, ktery casteéné nahrazuje vyklad latky ve Skole. Ucivo je zde
rozdéleno do né€kolika témat a v ramci kazdého do jednotlivych kapitol, napt. latky a jejich
pfeména, molekuly a roztoky. VSechny tyto vyukové programy se snaZzi zabavnou formou
ucinit vyuku chemie atraktivnéjsi, nebot’ je vyukovy text doplnén fadou obrazkl a animaci.

Dals$i neméné dulezitou skupinou programd vhodnych k vyuce chemie jsou tzv.
chemické kreslici programy. Takovy chemicky kreslici program je zaméfen na kresleni
takovych grafickych objektd, které souvisi schemii, tedy napt. molekul, laboratornich
aparatur, reak¢énich schémat, reakénich diagramda, orbitalt, pficemz jeho uZivatelské rozhrani,
menu a zpusob ovladani jsou optimalizovany tak, aby kresleni zminénych objektd bylo co
nejjednodussi a nejefektivnéjsi. Lze je vyuzit napt. pii psani védeckych praci, pfi vytvéareni
pisemnych praci a nebo také pro piipravu podkladi na vyuku chemie.

Nejznaméj§imi  programy jsou zejména program ChemSketch, ISIS/Draw a
ChemWeb. Na druhé stran€é mezi méné znamé a také mén€ propracované patii programy
KnowltAll, Chemtool, MarvinSketch a BKchem. Zminénych programt se tyka i fada
publikaci. Pavel Klouda napsal studijni ptiru¢ku s nazvem Chemie na pocitaci, kteréa je podle
n¢j vhodna pro studenty stfednich Skol a dalSich, ktefi pisi chemické vzorce a kresli aparatury.
V knize jsou popsany zakladni kroky prace v programu ChemSketch [3]. Nékteré chemicke
kreslici programy jsou vyuZivany i na nékolika zékladnich Skolach. Zakladni Skola Jihlava,
Kollarrova 30 nabizi ve svém S$kolicim stfedisku kurzy prace s programy ChemSketch,
ISIS/Draw a ChemWin [4]. Skolici stiedisko ZS Opava, Bozeny Némcové 2 vyuduje kurz
Modelovani v aplikaci ChemSketch, vedeny Rostislavem Salamonem, ktery sestava ze dvou
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vzorci a modeld molekul v aplikaci ChemSketch a tim upeviiovat jiz diive ziskané ICT
dovednosti a jejich aplikaci do vyuky chemie [5]. Hana Cidlova ve svém ¢&lanku VyuZiti
programu ChemSketch ve vyuce piSe o jeho charakteristice a vyuZitelnosti ve vyuce na
zakladni 8kole, pti¢emz ocetluje fakt, Ze si s nim lze snadno ptipravit velmi bohaté podklady
pro vyuku [6]. Kreslici programy zdomacnély i na nékterych stfednich Skolach. Zden€k Jank
se ve svém prispévku Program ACD-Labs ChemSketch pFi vyuce chemie na gymndziu vénuje
programu ChemSketch verze 5.0, kde popisuje, co v ném lze nakreslit, jaké ma funkce a sam
ho vyucuje na Gymnaziu Nymburk ve tfetim a ¢&tvrtém roCniku. Nejvétsi pfinos vidi
v optimalizaci prostorového uspofadani slouceniny a doporu€uje ho pouZivat ve vyuce i pfi
tvorbé pisemnych praci, navoda na laboratorni cviteni atd. [7]. Kreslici programy pouziva ve
vyuce také Tomas Feltl z gymnazia v Novém Mésté na Morave, pfiCemz své zkuSenosti a
dalsi poznatky popisuje ve svém ¢&lanku Vyuka chemie nejen s interaktivni tabuli-uZitecné
programy pro zpestfeni vyuky a podpofeni samostudia Zdku. PiSe, Ze studenti si radi hraji
s riznymi aplikacemi a zejména poukazuje na program ChemSketch a ISIS/Draw, které jsou
vhodné pro kazdého chemika a uvadi pfiklady jejich vyuziti [8]. Nicmén€, své nejvetsi
uplatnéni chemické kreslici programy nachazeji az na vysokych $kolach zaméfenych na
chemii, coZ je moZna trochu $koda. Na Pfirodovédecké fakult¢ UK v Praze, Katedfe ucitelstvi
a didaktiky chemie se snaZi na tento stav reagovat a proto zajistuji vyuku pfedmétu Pocitace
a internet v chemii, ktery je zaméfeny zejména na program ChemSketch a praci s nim [9].
Student se s nim nauci efektivné pracovat a pouZivat ho at’ uZ napf. ve svych védeckych
pracich, protokolech a nebo v budoucnosti, kdy jiZ bude sam uéitelem. Na téze katedie je
pofadana také fada kurzi a semindii zamétenych na chemické kreslici programy pro stavajici
stiedoSkolské ulitele chemie. O zminénych kurzech podrobné pojednava ptispévek autort
Petra Smejkala a Vaclava Martinka Rozsifend vyuka ICT pro studenty ucitelskych obori
s chemii na PFF UK, ve kterém uvadi jejich obsah a popisuji programy ChemSketch a
ISIS/Draw, pfi¢emZ upozortiuji na ddlezitost praktickych cviceni [10]. V dal$im ¢lanku Petr
Smejkal, Hana Ctrnactova, Vaclav Martinek a Eva Urvalkovd poukazuji na programy
ChemSketch a ISIS/Draw a uvadéji, Ze ChemSketch je nejlépe vybaveny, lehce ovladatelny a
intuitivni, tudiz ho doporuduji i pres néktera omezeni [11]. Petr Smejkal, Vaclav Martinek a
Martin Bojkovsky vyuZili Chemsketch, mimo jiné, pro tvorbu vyukového materidlu
zaméfeného na termodynamiku, kde ho pouzili ke tvorbé schémat, modeld, ¢asti aparatur a
n€kterych obrazki [12]. Karel Nesmérak ze stejné fakulty ve své prednasce Informace o
analytické chemii zmifiuje program ISIS/Draw [13]. Podobny kurz jako je kurz Pocitace a
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Chemicka informatika [14]. Hana Ctrnactova, Pavlina Nova a Lenka Polakova ve svém
¢lanku Prechodné prvky v ucivu chemie-modelovani struktury prvkii a sloucenin pisi o
programu ChemSketch, ktery lze vyuzit k modelovani struktur, pficemz model velmi
usnadniuje vyucovaci postupy [15]. Na Vysoké Skole chemicko technologické se vyucuje
ptedmét Semindr chemického modelovani, ktery by mél studenty seznamit se zaklady
molekulového modelovani a s tim spojeni predikce zékladnich pozorovatelnych veli¢in, které
se strukturou molekul souvisi. Seminaf se tyka pouze programui ChemSketch a ISIS/Draw
[16]. Univerzita Palackého v Olomouci zase nabizi cvi¢eni zaméfené na praci s programem
ChemSketch [17]. Ivan Raich z VSCHT vytvoiil PowerPointovou prezentaci snazvem
Strukturni databdze MDL, ve které jsou shrnuty zakladni informace o firmé MDL, tvarce
programu ISIS/Draw. Autor uvadi, jaké produkty firma na svych strankach nabizi a kratce
charakterizuje program ISIS/Draw, pfi¢emz jej nazyva inteligentnim kreslitkem [18]. Kreslici
programy jako takové jsou naplni nékolika monografii, referatd a odbornych ¢lanka. Pavel
Janderka napsal referat Molekulové modelovani a teoreticka chemie na PC, kde poukazuje na
existenci kreslicich programti (ChemSketch, ISIS/Draw) pro vytvareni chemickych struktur
[19]. Pavel DraSar zase ve svém c¢lanku Markushovy strukturni vzorce uvadi programy
ChemSketch a ISIS/Draw jako pomocniky pii kresleni vzorct sloucenin, u nichz Markushovy
strukturni vzorce urcoval. Dle jeho zkuSenosti, ISIS/Draw umi nakreslit pouze vzorce, ale
ChemSketch verze 5.0 umi nakreslit vzorce i Markushovy struktury, avSak nerozezna je
v plné mife [20]. Ten samy autor a spoluautoti ve svém piispévku Grafické vyjadieni chirality
chemickych sloucenin poukazuji na chemicky software, zejména na program ChemSketch,
ktery umi vycist ze strukturniho vzorce konfiguraci R/S a E/Z a déle na program ISIS/Draw,
jez to ovSem neumi [21]. Josef Hlavaty a Jan Machacek napsali ¢lanek Vizualizacni programy
ve vyuce stredoskolské chemie, kde upozoriuji na velké vyhody pocitaového modelu
sloucenin s tim, Ze vizualizacni programy jsou puvodné urceny pro védecky vyzkum, ale
mohou najit i uplatnéni v rdmci vyuky chemie pfi prezentaci nové latky, pfi samostatné praci
studentt ¢i dokonce pii praci v laboratofich. Podotykaji, Ze nejvétsimi piekazkami v rozsifeni
téchto programi neni didakticka technika, ale sami ucitelé. Ve své praci mimo jiné struéné
charakterizuji program ISIS/Draw verze 2.1.4, ChemSketch verze 4.04 a ChemWeb verze
3.1.4 [22]. Martin Slavik, Jan Grégr, Ivan Stibor ve svém ¢lanku Vizualizacni freeware pro
vyuku chemie zminuji $patnou prostorovou piedstavivost soucasnych zaku a proto doporucuji
program ChemSketch k vyuce anorganické chemie i organické chemie, k doplnéni prednasek
i k samostatné praci studentl. Dale uvadéji piehled nabizenych software firmy ACD Labs a

popisuji piehled moznosti programu ChemSketch verze 5.0 [23]. Ve svém ptispévku Naméty



pro vyuziti molekuldarni grafiky ve vyuce chemie uvadéji témeér titiz autofi moznost vyuziti
programu ChemSketch a 3D Viewer k vyuce chemie na VS [24]. Ve svém dalim piispévku
Vyuziti ICT v ucebné chemie zmifuji programy pro modelovani a vizualizaci, zejména
ChemSketch verze 8.0, ktery diky jednoduchosti ovladani s uspéchem pouzivaji pfi vyuce
chemie handicapovanych zaka (dyslexie, dysgrafie) na ZS v Liberci [25]. Stejni autofi napsali
také ¢lanek Freeware pro vyuku chemie, kde porovnavaji programy ChemSketch a ISIS/Draw
z hlediska vyuziti na zékladni, stfedni a vysoké skole a u ChemSketch verze 8.0 uvadeéji jeho
novinky oproti pfedchozim verzim a hodnoti ho jako jedni¢ku na poli freewarovych kreslicich
programi [26]. Podobny kolektiv autorii ve svém ¢lanku Rozvoj prostorové predstavivosti
v chemii uvadi vhodny software pro ucitele i studenty, pficemz opét upozormuji zejména na
program ChemSketch a na jeho nékteré funkce [27]. Vladimir Napravnik ve svém ¢lanku ICT
ve vyuce chemie na katedre chemie FPE ZCU v Plzni vede seminat, kde vyuéuje ChemSketch
a ISIS/Draw a poukazuje na to, Ze kazdy ucitel chemie se dfive nebo pozd¢€ji dostane do
situace, kdy bude potiebovat nakreslit chemicky vzorec, chemickou rovnici, schématicky
diagram nebo aparaturu pro laboratorni praci, pfiCemZz pouziti néjakého chemického
kresliciho softwaru se stane nezbytné [28]. Osobni zkuSenosti s programem ChemSketch a
ISIS/Draw popsali Li, Wan, Shi a Ouyang [29]. Gunda se pokusil porovnat program
ISIS/Draw s ChemWindow [30]. Program ISIS/Draw formou recenze zhodnotili Hinchliffe
[31], Tamas [32], Gunda [33] a Town [34]. Kreslici a vizualiza¢ni programy, zejména ve
svych komerénich verzich, jsou také vyuzivany pro prezentaci védeckych vysledkt
v impaktovanych ¢asopisech. Napft. ve svych védeckych pracich program ChemSketch vyuzili
k predikci nékterych vlastnosti latek Xing, Zhang, Wang a Mi [35], dale Tantishaiyakul,
Wongpuwarak [36] a také Spessard [37], Osterberg a Norinder [38]. Masui vyuZil k predikci
nékterych vlastnosti program ISIS/Draw [39].



2. Cile prace

Kreslit rukou molekuly, chemické struktury, laboratorni aparatury, chemické reakce,
reak¢ni schémata a nejen to je pro vét§inu téch, kdo nejsou prili§ vytvarné nadani, velmi tézZky
ukol. Pravé v tomto pfipad€ je ucelné vyuzit chemické kreslici programy, jelikoZ se naSe
prace poté stane efektivné€j§i a nami vytvofené materidly ndzorn€j$i a profesionalnéji
vypadajici. PfestoZe jsou chemické kreslici a vizualiza¢ni programy doporucovany pro vyuku,
nejsou mezi uditeli chemie na stfedni Skole pfili§ rozSifeny. Divodem mize byt strach
z pouzivani pocitacové techniky, neznalost jejich ovladani a mozZnosti atd. Ackoli existuje
nekolik pfirucek a zhodnoceni téchto programu, limitujicim faktorem muze byt jejich délka,
relativni nesrozumitelnost a tim padem nechut’ je ¢ist.

Z tohoto divodu je cilem mé prace zhodnotit nékolik takovychto chemickych
kreslicich programu a vytvofit jakési voditko pro studenty a pfedevsim pro ucitele chemie na
sttedni Skole, ktefi si s jeho pomoci mohou vybrat takovy program, ktery bude vyhovovat
jejich pozadavkiim nejen z hlediska ptipravy na vyuku, ale i pro samotnou vyuku a ulehc¢it jim
prvni kroky. Z tohoto duvodu byly vybrany programy z oblasti freeware, nebot’ i cena

programu je pro ucitele rozhodujicim faktorem, zda bude dany program pouzivat ¢1 nikoli.



3. Recenzované programy

ChemSketch, 10.0, Advanced Chemistry Development, Kanada, www.acdlabs.com.
BKchem, 0.12.0, Bediich Kosata, Ceska republika, http://bkchem.zirael.org.
ISIS/Draw, 2.5, MDL, USA, www.mdl.com.

ChemWeb, 3.1.4, Soft Shell International, USA, www.softshell.com.




4. Zhodnoceni programi

Vzhledem ktomu, zZe existuji manualy k jednotlivym programim, nemaji byt
charakteristiky vycerpavajicim materialem, nybrz pomuckou pro uditele, kteti se rozhoduji k
(resp. ve) vybéru chemického kresliciho programu.

Ctyti freeware programy jsou zhodnoceny formou recenze obsahujici kratky popis programu,
kladil a zaporl. Prace rovnéz obsahuje srovnavaci tabulku, kterd uvadi zastoupeni fady funkeci
a vlastnosti u popisovanych programu. V pfiloze prace je anglicko ¢esky slovnik uvadéjici
nejfrekventovanéj$i vyrazy vyskytujici se v jednotlivych programech, jez ma neznalym

anglického jazyka usnadnit prvni setkani s programem.

4.1 ACD CHEMSKETCH

» OBECNA CHARAKTERISTIKA:

Program ACD ChemSketch je urceny ke kresleni chemickych struktur, molekul,
reakénich schémat, reak¢nich diagramu, aparatur a nejen toho. Jako takovy je rozdélen do
dvou modu. Prvni z nich je Structure mode (strukturni méd, slouzici napf. ke kresleni atomi,
vazeb, strukturnich vzorcli, polymerd, reakénich schémat atd.) a druhy Draw mode (kreslici
mod, slouzici ke kresleni slozitéj$ich grafickych objektl, jako jsou napf. reakce, aparatury,
reak¢ni diagramy, orbitaly atd.). Kazdy mod nabizi své specifické funkce, o nichz si povime
dale v textu. Dalsi soucasti ChemSketche je ACD/3D Viewer, ktery umi pfevést strukturni
vzorec latky na jeji 3D model a dale také ACD/ChemBasic, se kterym lze kromé jiného

vytvofit §titky na chemikdlie nebo vytvofit 3D nukleovou kyselinu ze zadané vstupni

sekvence. Program lze pouzit pouze v operac¢nim systému MS Windows.

» DOSTUPNOST:
ChemSketch je produktem firmy Advanced Chemistry Development, kterd poskytuje

zékladni verzi programu zdarma na svych domovskych strankdch www.acdlabs.com. Program

lze stdhnout po registraci, pfi které je nutno povinné€ uvést email, jméno, pfijmeni, heslo,
adresa, stat a dale nepovinné titul, telefonni cislo a povolani. Alternativné Ize program ziskat i

bez registrace napf. z www.slunecnice.cz (nabizi verzi 10.0). ACDlabs nabizi i komer¢ni
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verzi, ktera oproti zdarma dostupné verzi nabizi navic nékolik funkci: generovani nazvu
nakreslené slouceniny bez omezeni, funkce encyklopedie (ACD/Dictionary), ktera hleda
chemické latky pod jejich obchodnimi trividlnimi nazvy a funkce Search for Structure
(prohledava nejriznéj$i soubory bez jejich otevieni a zjistuje zda se v nich vyskytuji
nakreslené chemické vzorce). Cena komercéni verze je pro neakademické a institucni

pracovniky 595 USD a pro akademické pracovniky, ucitele a instituce 149 USD.

» VERZE PROGRAMU:

V soucasné dob¢ jsou k dispozici tfi verze programu ChemSketch: 5.0, 8.0 a nejnovéjsi
10.0, pfi¢emz program je zatim v neustalém vyvoji. Verze 10.0 nabizi oproti pfedchozim
verzim nové grafické rozhrani, moznost exportu do formatu .pdf, moznost vytvofeni animace
pohybu molekul ve 3D, moZnost uklddani nakreslenych struktur ve vice formatech,
generovani struktur z fetézce InChl a kalkulator reak¢énich dat. Diky vice funkcim a prakticky
nezménénym systémovym pozadavkim doporucuji pouzivat verzi 10.0. VSechny verze
ChemSketche existuji pouze v anglickém jazyce, nicméné€ po pielozeni zékladnich slovicek
do ¢eského jazyka nebude prace obtizna. Mén¢ zdatnym uzivatelim miiZe poslouZit slovnicek

na str. 65.

» PODPORA PROGRAMU:

ACD/Labs neposkytuje klasickou technickou podporu, ale poskytuje mnohe dokumenty,
které pfi praci s ChemSketchem pomuzZou.
Na strankach vyrobce si lze zdarma bez registrace stahnout také User’s Guide pro verzi
programu 5.0, coZ je uzivatelska pfirucka napsana v ¢eském jazyce, kterd popisuje jednotlivé
funkce a postup pii kresleni riznych struktur krok za krokem [40] . Doporucuji ji vyuzit i u
verze 10.0, jelikoz mnohé funkce se dosud piili§ nezménily. Firma ACD/Labs nabizi dale
zdarma a bez registrace ke stazeni tzv. reference manual, pfirucku, kterd detailné popisuje
jednotliva tladitka a funkce [41] a tzv. tutorial, ucebni pomticku, ve které je popséno krok za
krokem kresleni riznych struktur [42]. Reference manual existuje pro verzi 8.0 a 10.0
v anglickém a francouzském jazyce, tutorial pro verzi 8.0 v anglickém jazyce a pro verzi 10.0
v anglickém a ¢eském jazyce. UZivatelska ptirucka pak existuje jen pro verzi 5.0 v anglickém,
$panélském, tureckém, ¢inském a eském jazyce. Rozhodné doporucuji stahnout tutorial pro
verzi 10.0 v ¢eském jazyce, nebot’ je sepsan piehledné a po grafické i textové strance je velmi

zdatily. S jeho pomoci se toho hodné naucite. ACD/Labs nabizi také zdarma ke staZeni tzv.
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vyukova videa (demo movies), kde vidite jaké nastroje zvolit pti kresleni dané struktury a
slysite, jak pfi praci postupovat tak, aby byla co nejefektivnéjsi [43]. Namluveni téchto videi
je ovSem pouze v anglickém jazyce. K dispozici jsou napf. tyto videa: kresleni cyklického

peptidu, DNA, reakci, reakéniho diagramu, maltosy, laboratorniho nadobi atd.

» UZIVATELSKA PRIVETIVOST:

Pii prvnim otevieni pisobi ChemSketch 10.0 na zadinajiciho uzivatele jako slozity
program, obsahuje mnoho na prvni pohled nic nefikajicich tlaéitek, piikazi a menu. Ackoliv
je program velmi motivujici svym grafickym rozhranim (obr.1), pro zacatecniky nemusi byt
prace v programu ChemSketch pfili§ intuitivni (ptikladem mize byt volba moZnosti zobrazeni
uhlikl ve struktufe, kdy se aZ po dvojitém kliknuti na dany atom zobrazi tabulka Properties,
kde je teprve mozné pro atom zvolit formu zobrazeni). Na druhou stranu program nabizi
Sirokou fadu funkci. Jestlize se naucite jednotlivé funkce spravné ovladat a pouzivat, budete

mit dobry pocit z vyborn¢ odvedené prace.

¥ ACD/ChemSketch Freeware - [noname(1.5k2]

File Edit Pages Tools Templates Options Documents Add-Ons Iiab ACDAabs Help
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AMMAERS

a@F O LV ¢/ FDC + A SB[, R
| mmo 10

20 30 40 S0 60 70 80 90 100 110 1z

e T NP TOP PP PPN FOT TRV N L I TOTOY VTR TOTN FOTF OV IOV TOTOY NPT PO I O

04 e
B * .
An —

pl 10 Pro

C -—é ' Phe-
H 0:

Obr.1: Ukazka grafického rozhrani ChemSketche.

» MOZNOSTI PROGRAMU CHEMSKETCH 10.0:

Jak bylo feceno, ChemSketch je chemicky kreslici program uréeny ke kresleni
chemickych struktur, molekul, reakénich schémat a diagramu, laboratornich aparatur,
orbitali, polymerl a nejen toho. Z praktickych divodi je rozdélen do dvou modd,

strukturniho (structure) a kresliciho (draw). Jak nazev napovidd, strukturni mod je urcen
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primarn¢ ke kresleni chemickych struktur, molekul, ¢astic apod. Naopak, kreslici mod
disponuje fadou nastrojii a funkci vyuzitelnych ke kresleni grafickych objektl jako jsou napf.
laboratorni néadobi, aparatury, reakéni schémata, diagramy atd. S objekty, které jsou
vytvofeny ve strukturnim moédu pak kreslici mod pracuje jako s obrazky. Kromé zakladnich
nastroju a funkci pouzZivanych pfi kresleni nabizi nékteré dilezité a zajimavé funkce, které

jsou uvedeny nasledovné.

STRUKTURNI MOD (STRUCTURE MODE):

@,.i; ACD/ChemSketch Freeware

File Edit Pages Tools Templates

Structure Draw $ ] g
HMRAERS
AP F R SLY

Obr.2: Tlacitko pro praci ve strukturnim médu.

Strukturni méd vyvolame stisknutim tla¢itka Structure v levém hornim rohu programu
(obr.2). Ptirozené lze kreslit chemické vazby, od jednoduchych, pfes dvojné, koordinacni,

stereo vazby aZ po vazby Markushovy. Ke kresleni atom@ se vyuziva levé listy se symboly

prvkl a nebo atom vybereme z periodické tabulky prvkl skryvajici se pod ikonou )
kresleni reak¢nich schémat jisté¢ vyuzijeme znaménko plus a velké mnozstvi reakénich Sipek,
pro rovnovazné reakce, zpétna, obousmeéma atd. Se strukturami lze provadét n€kolik operaci
jako jsou rotace a preklapéni dle zvolené vazby, celého struktury nebo jen podle zvoleného
fragmentu. Nakreslené slouéeniny Ize nasledné optimalizovat ve 3D, poté se zobrazi v§echny
navazane vodiky.

Kromé predchozich béznych funkci strukturni mod nabizi i nékolik zajimavych, které
mohou byt i pfes to hojné vyuzZivany a jisté je vyuzije chemik védec pro psani svych
odbornych praci, ale mnohé z nich potési i samotného ucitele chemie.

Zacinajici 1 pravidelny uZivatel programu ur€it€ vyuZije nastroj pro kresleni dlouhych

uhlovodikovych fetézci L1 (napf. mastnych kyselin a jejich derivatu), ktery uSetii velké

mnozstvi tkont potiebnych k nakresleni dlouhého fetézce (obr.3). Napft. nasledujici obrazek

je nakreslen za nékolik vtefin.
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kyselina palmitova

Obr.3: Pfiklad pouziti nastroje pro kresleni uhlovodikovych fetézcd.

Funkci, kterou vétsina jinych chemickych kreslicich programi nema4, je nastroj pro kresleni

*e

=
delokaliza¢nich kfivek (Delocalization curve)

které reprezentuji oblasti vyskytu
delokalizovanych elektronti v dané molekule (obr.4). Napf. pfi vykladu o elektronové

struktufe dusiénanového aniontu se stane tato funkce nepostradatelnou.

Obr.4: Kyselina dusitna a vyuziti delokalizaéni krivky.

Velmi uZite€nou funkci pro ty, ktefi ¢asto pisi reakéni schémata, je doplnéni reakce o reakéni
A
podminky, nastroj Reaction Arrow Labeling 7

, bez kterych nemaji napt. leckteré napft.
biochemické ¢i organické reakce smysl. Kliknutim na tuto ikonu se zobrazi okno (obr.5). Text

je vepsan do pfislusnych poli a program jej umisti nad a pod Sipku automaticky. S takto
umisténym objektem lze oviem dale pohybovat.

Edit Reaction Conditions

Y Bz @ l’& Times New Roman :_“12 jl B I U x

~N
iy

acid

base

« OK X Cancel I ? Heb

Obr.5: Okno nastroje popisu Sipek.
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Funkce souvisejici také schemickymi reakcemi, je kalkulator reakénich dat , ktery
vygeneruje procentudlni vytézek produktu reakce vztaZzeny na vybranou vychozi latku. Tuto

funkci mize vyuzit student, ale i u€itel chemie pfi procvi€ovani vypoctil z chemickych reakci.

Kazdého uZivatele jisté potési nastroj k vyhlazeni struktury (’/’ ktery umi u nakreslené
struktury standardizovat vSechny vazebné délky a uhly. Tudiz lze nakreslit i nepravidelné
vazby, které se poté standardizuji. Z graficky nepovedené struktury je tedy moZné jedinym

kliknutim udélat oku lahodici strukturu (obr.6).

Obr.6: Zmeéna strukturniho vzorce po pouziti nastroje k vyhlazeni struktur.

Naro¢né;j$i uzivatel zaméfeny na organickou chemii s velkou pravdépodobnosti oceni néstroj

pro generovani tautomernich forem dané organické molekuly . Nastroj Tautomery ovSem
poskytuje pouze teoretické tautomerni formy, n€které navrZzené tautomerni struktury nemusi
byt spravné, proto je vhodné navrZenou tautomerni strukturu porovnat i s vhodnou odbornou
literaturou. Nutno brat na v&€domi, Ze jeho pouZiti ma urCitd omezeni (struktura nesmi
obsahovat atom kovu, nabité atomy, prvek v netypickém valen¢nim stavu, koordinaéni vazby

nebo vice nez 255 atomu).

Nad3enéd jsem byla z precizn€ propracované periodické tabulky prvki e (klavesa F7),

slouzici primarné€ k vkladani atomt potfebnych pii kresleni sloucenin a kterd je napf. také
obohacena o mnoho informaci o vybraném prvku, napi. o jejich fotografie atd. (obr.7,8,9).
Ktemik: Brom: Zlato:

Obr.7: Kfemik ve skutec¢nosti. Obr.8: Brom ve skuteénosti. Obr.9: Zlato ve skutecnosti.
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Hojn¢ vyuzivanou souéasti ChemSketche bude nesporné velmi bohata databaze $ablon, ktera

ﬂ@ﬂ
je formalné rozdélena na tabulku substituentt (klavesa F6) a na okno Sablon

(klavesa FS5). Obé dohromady obsahuji snad téméf vSe, na co si chemik jen vzpomene.
Nakreslené struktury jsou pfipraveny ihned k pouziti po vyvolani z databaze a jedinym
kliknutim je pfeneseme na kreslici plochu. Netfeba zdUraziiovat, Zze tato mozZnost uSetii
uZivateli mnoho prace. Dalsi Sablony si lze samostatné vytvofit, popf. i Gpravou objekti jiz
existujicich a nasledné je lze do této databaze opét ulozit. Uitel chemie na stfedni $kole bude

mit radost z oddéleni orbitall, které jiz nebude muset kreslit ruéné (obr.10).

Obr.10: Ukazka riznych typ( orbitalt uvedenych v databazi sablon.

Oddéleni laboratorni nadobi slouzi prvotné k sestaveni aparatur, ale miize byt vyuzitelné 1 pro
samotnou vyuku anglického jazyka, nebot’ jsou vSechny laboratorni nastroje a nadobi

pojmenovany v anglickém jazyce (obr.11).

— NV ©

Erlenmeyer Powder Crucibles
Flask Funnel

Montar

Obr.11: Priklady laboratorniho nadobi.

Pokrogila editace (tabulka vlastnosti Properties) je nedilnou soucasti ChemSketche, kterou lze
vyvolat dvojitym poklikanim na zvoleny atom, vazbu nebo celou molekulu. Lze ménit napf.

délku, tloustku, typ a barvu vazby, u atomu jeho naboj, mocenstvi, isotop atd.
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KRESLICI MOD:

& ACD/ChemSketch Freeware

File Edit Pages Tools Object T
Structure  Draw ﬂ ﬁ

RFE AERS
N O T

Obr.12: Tlacitko pro praci v kreslicim modu.

Kreslici mdd vyvolame stisknutim tla¢itka v levém hornim rohu programu (obr.12).
Hlavni funkci tohoto modu je tvorba slozitéjSich grafickych objektd jako jsou laboratorni
aparatury, reak¢ni diagramy, reakéni schémata, orbitaly atd. Samoziejmosti je také kresleni
geometrickych utvari: ¢tverec, obdélnik, elipsa, zaobleny Ctverec a obdélnik, ovSem je zde
mozné kreslit i nepravidelné utvary a to diky nastrojim Polyline a Polygon. Polygon slouZi,
podobné jako néstroje obdélnik, étverec, elipsa apod., ke kresleni uzavienych utvari, které je
mozno i nasledné barevné vyplnit, narozdil od otevienych utvari nakreslenych s nastroji
Polyline, Arc (oblouk), Curve (kiivka), které nelze barevné vyplnit. Sou¢asti kresliciho modu
jsou i tfi druhy zavorek a komiksové bubliny, do kterych lze vlozit text a nebo né€jakou
strukturu. VSechny nakreslené objekty lze rizné zarovnavat na kreslici ploSe, rotovat s nimi
v roving a seskupovat je do jednoho celku a opét rozpojovat zpét do individudlnich struktur.

Navic obsahuje kreslici méd né€kolik zajimavych a ¢asto vyuzitelnych funkci, které
jisté najdou své pouziti at’ uz ve védecké praci nebo jen k ptipravé materialt k vyuce atd.

Velmi zajimavym a dileZitym nastrojem kresliciho mddu je nastroj pro Gpravu uzlovych bodi

(Edit Nodes) i , s jehoz pomoci lze ménit tvary kfivek, uzavienych i otevienych tvart a

ostatnich objektl. PHi kliknuti na ikonku se na zvolené kiivce zobrazi tzv. uzlové body

&4

(obr.13). Ty lze ptidavat 1 mazat A , popfipad€ ménit tvar a zakfiveni Cary

mezi uzlovymi body taZzenim téchto bodi a souvisejicich kiivek (obr.14).
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Obr.13: Zobrazeni uziovych bodu.

Obr.14: Zména tvaru kfivky s pomoci Edit Nodes.

Kazdy uzivatel si v tomto mddu snadno a rychle samostatné nakresli velmi pékné laboratorni

ZEEE

aparatury s pomoci okna $ablon

, které jiz hotové aparatury obsahuje (obr.15).

Obr.15: Laboratorni aparatury z databaze $ablon.

Radost mi udélal jiz zmiflovany nastroj Polyline

N

, se kterym lze kreslit rizné nepravidelné

oteviené utvary, napfi. reakéni diagram (obr.16) nebo rozmanité tvarované utvary (obr.17).



A+K

AK + B AB +K

Obr.16: Reakéni diagram. Obr.17: Rozmanité kfivky nakreslené s Polyline.

I zde je, podobné€ jako ve strukturnim modu, mozZnost pokrocilé editace (tabulka Object
Panel), kterou vyvolame dvojitym kliknutim na upravovany objekt a s jejiz pomoci 1ze ménit
napf. velikost a barvu symbolu atomu, barvu a tloustku vazby, u Sipky barvu, styl a tloustku
cary, u geometrickych utvard styl, barvu a tloustku ohranicujici ¢ary, barvu, vzorek a

stinovani vyplné€ apod.

DALSI MOZNOSTI PROGRAMU CHEMSKETCH:

Naroc¢néjsi uzZivatel oceni moznost exportu nakreslenych struktur do formatu .pdf,
ktery je v dneSni dob€ hojné¢ vyuzivany a tato funkce je nova ve verzi 10.0. I uzivatel
zacatecnik bude mit radost z exportu nakreslené struktury jako tzv. OLE objekt, kdy se
slou¢enina po piekopirovani napt. do Wordu a naslednych upravach opét otevie v programu
ChemSketch, pokud je v pocitaci nainstalovan.

Kazdy uzivatel oceni mozZnost zmény velikosti a barvy kreslici plochy. Program ma v tomto
ohledu velmi bohatou nabidku jednotlivych barev, celkem jich nabizi 256. Na kreslici plose
lze také zobrazit pravidelnou miizku pro piesnéjsi kresleni. Pravitko je v ChemSketchi
zobrazeno nastalo v horni a levé ¢asti kreslici plochy.

Velmi zajimavou funkci ChemSketche je vygenerovani nazvu nakreslené slouceniny
v anglickém jazyce (obr.18). Tato funkce méa ovSem ve freeware verzi programu opét sva
omezeni: sloucenina musi osahovat maximaln¢ 50 atoml, maximalné€ 3 aromatické kruhy a
pouze bézné atomy H, C, N, P, O, S, F, Cl, Br, |, Li, Na, K, coz ale zajisté béZnému uZivateli

postaci.
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Br
| H,C
N cHo
Br 07/’\\/
N N-dibromo-2-chloroaniline  malonaldehyde O (3£)-5-oxoocta-3.7-dienoic acid

Obr.18: Priklad vygenerovaného nazvu na uvedenych slouceninach.

Ucitel chemie na stfedni $kole jisté oceni funkci pro generovani streodeskriptori E a Z na

Cl Br Cl Cl
Br Cl Br Br

Obr.19: Pfiklad vygenerovani stereodeskriptorli na dvojné vazbé.

dvojné vazbé (obr.19).

Dulezitou a velmi vyuzitelnou funkci je vygenerovani napt. sumarniho vzorce, relativni
molekulové hmotnosti, procentualniho zastoupeni jednotlivych prvkd, molarniho objemu,

indexu lomu a mnohého dalsiho (obr.20).

NH

Molecular Formula = C.H N

Farmula Weight =13923798
Compaosition = C(77 63%) H{12 31%) N(10 06%;
Molar Valume =1544+30cm’

Index of Refraction =1467 +002

Obr.20: Predikce nékterych veli¢in u dané molekuly.

Vyznamnou a ocenitelnou funkci je upozormnéni na chybné nakreslenou slouc¢eninu. Napf. pfi
piekroceni vaznosti daného atomu je atom pieSkrtnut. Slouceninu lze ovSem s pomoci
pokrogilé editace zanechat v nakresu i chybné, napt. do pisemné prace, kde ma student poznat

chybn¢ nakreslenou slouc¢eninu nebo ji nasledné opravit.
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» ACD/3D VIEWER:

E7 ACD/3D Viewer - [noname01.s3d]
Flle Edit view Tools Options ACDAabs Help

| NONAMEO1.53D | CoHasgF 180

ChemSketch  Copyto ChemSk 3D View

Obr.21: Grafické rozhrani ACD/3D Vieweru.

Zakladni funkci 3D Vieweru (obr.21) je pfevod strukturnich vzorcd latek na jejich 3D
modely. Program umi zobrazit nakreslené struktury v nékolika typech modela: tycinkovy,
kuli¢kovy, dratovy a kalotovy. Velmi motivujici svym vzhledem je také zobrazeni Van der

Walsovych polomért kolem jednotlivych atomi v molekule (obr.22).

Obr.22: Zobrazeni Van der Walsovych poloméra.
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Molekuly 1ze nechat samovolné rotovat a béhem rotace ménit styly zobrazeni, coZ je velmi
dobra funkce pro prozkoumani molekul ze vSech stran.
vybranymi atomy. Vygenerované hodnoty ovSem mohou byt neptfesné, proto je vhodné je

nasledné konzultovat s odbornou literaturou.

» ZAJIMAVE FUNKCE ACD/CHEMBASICU:

ChemBasic je objektovy jazyk pro prezentaci a manipulaci s molekularnimi strukturami
podobny VisualBasicu. Usnadiuje rutinni operace, umoziiuje rozsifovat ChemSketch, vcetné
pfizpisobeni uzivateli. ChemBasic mozZna nebudete vyuzivat tak casto jako jiné funkce
ChemSketche, presto ndm autofi pfipravili v tomto jazyce nékolik funkci, zobrazenych na

horni vodorovné 1i§t€ programu, které ob¢as své uplatnéni najdou. Z téch nejzajimavéjsich lze

jmenovat tvorbu §titkl na chemikéli, tvorbu 3D struktury nukleové kyseliny ze zadané

mnohé dalsi.

» NEDOSTATKY CHEMSKETCHE 10.0:

Programu ChemSketch se toho nedd moc vytknout, ale n¢kterym chybam a drobnym
nedostatkiim se autofi pfece jen nevyhnuli, napf.:
Pfi zarovnavani objektl na kreslici plose se vzorec obsahujici index posune o néco vySe nez

vzorec bez indexl, protoZe si program vybira geometricky stied textu (obr.23).

H.SO, 4 2NaOH ——» 2H 04 Na 80,

Obr.23: Poukazani na vzorce s indexem, které jsou posunuty o néco vyse.

Ve zdarma dostupné verzi nelze pojmenovat slouceniny, které obsahuji vice nez 50 atomi,
vice nez 3 aromatické kruhy a obsahuji jiné atomy nez tyto: H, C, N, P, O, S, F, Cl, Br, |, Li,
Na, K. Déle program neumi vygenerovat tautomery u organickych sloucenin, které obsahuji:
atom kovu, nabité atomy, prvek v netypickém valen¢nim stavu, koordina¢ni vazby a vice nez

255 atomu. To ale nemusi ucitelim chemie piili§ vadit.

» KLADY PROGRAMU CHEMSKETCH 10.0:

e K dispozici zdarma na internetu.

e Program je zatim v neustalém vyvoji.
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e Zdafilé grafické rozhrani programu.

e MozZnost zmény barvy pracovni plochy.

* Vyukova videa i manudly, které nazorné popisuji nakresleni nékterych objektd.
e Motivujici 3D Viewer.

e Negkteré zajimavé funkce ChemBasicu.

¢ Upozornéni na chybu ve chybné nakreslené struktufe.

e Velmi rozsahla databaze piedkreslenych $ablon.

e Periodicka tabulka prvkid obohacena o mnoho informaci.

e Podpora funkce OLE.

e Export do formatu .pdf.

» ZAPORY PROGRAMY CHEMSKETCH 10.0:

e Existuje pouze v anglickém jazyce, coz je nevyhoda pro neznalce anglického
jazyka.

e Na prvni pohled plsobi velmi slozit¢ diky velkému mnozstvi tlacitek, pfikaza
a menu.

e Neékteré rozsifujici funkce jsou k dispozici jen u komer¢ni verze programu.

» ZAVERECNE HODNOCENTI: 90%

ChemSketch 10.0 jisté vyuzije Siroka Skala lidi, od studenti az po ucitele chemie na
zakladni, stfedni i vysoké Skole. Ucitelé, ktefi nemaji dobry vztah k poc¢itac¢im, se ho mozZna
na prvni pohled zaleknou, ale jiZ po objeveni bohaté databaze Sablon se stane jejich dobrym
pomocnikem. Lze si s nim pfipravit hodné materiald k vyuce, pisemné prace a ostatni.

V konkurenci vSech ostatnich programi zaméfenych na stejnou problematiku mne oslovil
nejvice, a to nejen svym vzhledem, ale zejména zdaleka nejbohat$i nabidkou funkci a
moZnosti oproti ostatnim podobnym programum. Po zvladnuti zakladnich principt je prace
v ném velmi efektivni a vysledky nejprofesionalnéjsi. Na jeho osvojeni je ov§em potieba delsi
doba. Pfi bliz§im prozkoumadni jsem zjistila, Ze prace v ném neni vibec sloZitd. Navic se

domnivam, Ze jeho pouZiti pfi vyuce zaujme a motivuje studenty.
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4.2 BKCHEM

» OBECNA CHARAKTERISTIKA:

BKchem je 2D molekulovy editor, ktery slouZi ke kresleni chemickych struktur, molekul,
reakénich schémat a nejen toho. Je napsan v jazyce Python a existuje ve verzich pro opera¢ni
syst¢ém MS Windows, tak i pro Linux. UzZivatel pracujici v opera¢nim systému Linux tuto
jeho vlastnost jisté oceni, jelikoZ jde o jediny z mala chemickych kreslicich programi, ktery
lze v tomto prostfedi pouZit.

Autorem programu je Cech Bedfich Kogata. BKchem si lze stahnout zdarma a bez registrace

ze stranek http://bkchem.zirael.org.

» VERZE PROGRAMU:

Z domovské stranky je mozZno v soucasné dob¢ stdhnout dvé verze programu: 0.11.6 a
0.12.0. Program nebyl v poslednim roce aktualizovan, posledni verze tedy vznikla v roce
2006. Verze 0.12.0 obsahuje oproti predchozi verzi navic ne€kolik funkci vyuzZitelnych pfi
psani textu a kresleni schémat: napt. jsou to Sipka vlevo, Sipka vpravo a znaménko minus.
Systémové pozadavky jsou stale velmi nizké, proto doporucuji pouzivat verzi 0.12.0.
BKchem si lze nainstalovat v némeckém, francouzském, polském, anglickém a ceském

jazyce.

» PODPORA PROGRAMU:

Pro BKchem bohuZel neexistuje manual a soucasti programu neni ani help. V zakladni
verzi obsahuje dvé pfidavné funkce (pluginy), jedna zméfi thel mezi vybranymi vazbami a
druha barevné€ oznac¢i aromatické vazby v aromatickych slouc¢enindch. Diive bylo mozné si
z internetu stahnout vice pfidavnych funkci, které nejsou soucasti zakladni verze, ale nyni jiz

nejsou tyto funkce bohuzel k dispozici.

» UZIVATELSKA PRIVETIVOST:

Pfi prvnim otevieni pisobi program velmi jednoduse (obr.24), protoZe obsahuje malo
funkci a plocha neni zaplnéna tlacitky, piikazy a menu. NaneStésti neni tak snadné se i malé
mnozstvi funkei naugit spravné pouzivat, nebot’, jak jiz bylo zminéno neexistuje manual a je
nutné se vSe naudit samostatné¢ metodou ,,pokus-omyl“. K dispozici neni ani tzv. help, ktery

by popisoval jednotlivé funkce a ¢asto byva soucasti programtl. Pro zac¢inajiciho uZivatele tak
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neni prace vtomto programu pfili§ intuitivni, ale po pocatecnich obtiZich neni problém

vvvvvv

bohuzel neni pfili§ motivujici. Uzivatel také mize negativné reagovat na nemoznost zmeény

barvy pracovni plochy.

Soubor Edit Zarovnat Objekt Chemie Volby
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Obr.24: Grafické rozhrani BKchemu.

» MOZNOSTI PROGRAMU BKCHEM 0.12.0:

BKchem je rovnéz chemicky kreslici program zaméfeny na kresleni molekul, chemickych
struktur, reakénich schémat, polymeri a nejen toho. Samoziejmosti je kresleni vazeb, od
jednoduchych pifes dvojné aZz po stereo vazby. Symboly atomll se piSi ruén€ pomoci
klavesnice bez pouziti periodické tabulky prvki, kterda zde neni k dispozici. Ke kresleni
reak¢nich schémat lze vyuzit znaminko plus a nékolik reakénich Sipek. Veskeré nakreslené
struktury lze umistit do hranatych zavorek, opatfit je popiskami, rotovat snimi dle
geometrického stfedu, zarovnat do horizontalni nebo vertikalni pozice a 1ze provést zrcadleni
molekuly dle zvolené ptimky.

Kromé vy$e uvedenych béznych funkci, obsahuje BKchem i né¢kolik zajimavéjsich, které
budou také vyuZivany fadou uzivatell. Zacinajici uzivatel jisté oceni nedilnou, ale oproti
ChemSketchi velmi chudou databézi $ablon, kterd obsahuje pouze ¢trnéct predkreslenych
objektl (obr.25). S tim nebude naro¢néjsi uzivatel vibec spokojen, ale n€komu tento pocet

Sablon bude bohat¢ postacovat.

0 2100@E0 A O8I r

Obr.25: Databaze Sablon.
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Pti kresleni chemickych reakci mne piekvapil nastroj Reaction ad

, ktery umisti jednotlivé
slozky reakce do barevnych rameck (obr.26). Tuto funkci lze vyuzit pfi vyuce chemie na ZS

k vysvétleni a naslednému pochopeni, co je vychozi latka a produkt reakce.

LR =]_C

Obr.26: Vzhled reakce po pouziti funkce Reaction.

Kazdy uzivatel jist€ oceni moznost exportu do dnes hojné vyuzivaného formatu .pdf, ktera
nebyla dfive u jinych programt béZzna a bylo nutné ji fesit.

Dilezitou funkci, ktera nahradi hledani nékterych hodnot v chemickych tabulkéach, je
vygenerovani sumarniho vzorce, relativni molekulové hmotnosti a procentualniho zastoupeni

jednotlivych prvki v molekule u vybrané slou¢eniny (obr.27).

cl Vzorec: C5H5CH
@/ Hmotnost: 100.546
SloZeni- C: 89.727%, H: 5.012%. Cl: 35.260%

Obr.27: Predikce nékterych vlastnosti slouceniny.

Casto vyuzivanou funkci se zajisté stane kontrola spravnosti nakreslené sloudeniny, ktera je
soucasti menu. Pfi vyuziti této funkce se na obrazovce zobrazi tabulka, ktera uvede mozné
chyby v nakresu. Program upozorni na mozné chyby v nakresu nebo na piekrocenou vaznost
u atomu. Na obrazovce se objevi varovna tabulka s textem: pifekrocend maximalni vaznost.
Chybu lze nasledné opravit nebo ponechat slou¢eninu s moznou chybou.

U kresleni aromatickych slouc¢enin uzivatel jist¢ vyuzije zajimavou pfidavnou funkci (Plugin),

ktera barevn¢ oznaci aromatické vazby (obr.28).

Obr.28: Barevné oznaceni aromatickych vazeb.
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» NEDOSTATKY BKCHEMU 0.12.0:

Ackoliv shleddvam fadu funkci BKchemu jako velmi uzite¢né, v programu Ize objevit
nékolik nedostatkd. Program neobsahuje periodickou tabulku prvkd, vSechny prvky je tieba
psat rucn€, ale to neni az tak slozité a nékomu to muZe vyhovovat vice nez hledani prvkl
v periodické tabulce jako u obdobnych programu. I kdyZ je program nainstalovan v ¢eském
jazyce, je i nadale fada funkci pojmenovana pouze v jazyce anglickém. BKchem neumi
vygenerovat nazev nakreslené slouceniny, i pokud funkce Informace tuto poloZku obsahuje.
Naro¢ny uZivatel bude oproti ChemSketchi postradat moznost zmény barvy pracovni plochy.
Pfi umistovani vybrané slouceniny nebo objektu do zavorek je k dispozici pouze hranatd
zavorka a kulatou a sloZenou zavorku budete v BKchemu hledat marné. Program dale
nepodporuje, na rozdil od ChemSketche, export objektu jako tzv. OLE objekt do jinych
programd, tzn. po ptekopirovani zvoleného objektu napi. do Wordu a nasledné upravé se

objekt v programu BKchem neotevie. Tuto funkci bude ov§em postradat i uZivatel zacate¢nik.

» KLADY PROGRAMU BKCHEM 0.12.0:
e K dispozici zdarma na internetu.
e Program lze nainstalovat v ¢eském jazyce. Na vybér je zpéti svétovych

jazyku, véetné ceského.

Kontrola spravnosti nakreslené struktury.

Ptidavné funkce (Pluginy).

Nakreslené objekty 1ze exportovat do .pdf formatu.

» ZAPORY PROGRAMU BKCHEM 0.12.0:

e Neexistuje Zadny manudl, ktery by popisoval jednotlivé funkce.

e [ kdyZ je program nainstalovany v Ceském jazyce, zistdvaji nckteré nazvy
funkci v jazyce anglickém.

e Program pfili§ nemotivuje svym grafickym vzhledem.

e Nelze zménit barvu pracovni plochy.

e Neumi vygenerovat nazvy nakreslenych slouc¢enin, i kdyZ menu Informace tuto
funkci zahrnuje.

e Obsahuje pouze tfinact predkreslenych Sablon.

e Ze zavorek jsou k dispozici jen hranaté.

e Neobsahuje periodickou tabulku prvkda.
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e Nepodporuje funkci OLE.

» ZAKLADNI SROVNANI S PROGRAMEM CHEMSKETCH;:

Program BKchem a ChemSketch se od sebe zasadné€ lisi. Prvni vyznamné a viditelné
rozdily lze zaregistrovat pfi prozkoumani jednotlivého vy¢tu funkci - ChemSketch jich nabizi
mnohem vice, disponuje vydafenym grafickym rozhranim a nabizi mnohem vice mozZnosti
kresleni. BKchem lze ovSem oproti programu ChemSketch nainstalovat i v ¢eském jazyce.
Oba jsou k dispozici zdarma na internetu, ChemSketch navic prochazi v posledni dobé
neustalym vyvojem. Ac&koliv je mozné zvladnout praci v programu BKchem bez manualu
rychleji nez v programu ChemSketch, profesionalngj$ich vysledki bezesporu dosidhneme
v programu ChemSketch. Proto BKchem pouZijeme spiSe k rychlému nakresleni jednodusSich

struktur, aniZ bychom se chtéli dopodrobna zabyvat vS§emi moznostmi programu.

» ZAVERECNE HODNOCENT: 50%

BKchem 0.12.0 si své piiznivce mezi studenty i uéiteli chemie na zékladni, stfedni i
vysoké Skole uréité najde. Ze vSech v praci zminénych kreslicich programi je jediny, ktery
lze pouzivat i v prostfedi Linuxu, tudiz ho vyuziji hlavné jeho Linuxovi uZivatelé. Své
uplatnéni jisté najde u vSech, kteti maji problémy s anglickym jazykem, protoze je ho mozno
nainstalovat i v jazyce ¢eském. T€m, co nejsou naklonéni pocitatim poskytne pomocnou
ruku pti nakresleni jednoduchych chemickych struktur a reakci. Celkem snadno s nim lze
piipravit materialy k vyuce, pisemné prace atd. V konkurenci vSech ostatnich chemickych
kreslicich programti mne hlavné svym vzhledem a skromnou nabidkou funkci moc neoslovil.
Vsechny funkce jsem se musela naucit ovladat samostatné, coz zabralo dost ¢asu. I kdyz jsem
se vném naucila pracovat, stejné bych si radéji vybrala ChemSketch diky lepsi technické
podpofe a Sir§im moznostem. Pokud to nékdo mysli s kreslenim chemickych struktur,

aparatur, schémat apod. vazné€, nemutze volit jinak.
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4.3 MDL ISIS/DRAW

» OBECNA CHARAKTERISTIKA:
ISIS/Draw je program zaméfeny na kresleni chemickych struktur, molekul, reakci a nejen
toho. Program je propojen s externim programem RasMol, ktery slouzi k vizualizaci zvolené

molekuly ve 3D. ISIS/Draw je funkéni v operaénim systému MS Windows a Macintosh.

» DOSTUPNOST:
ISIS/Draw je produktem firmy MDL, ktera ho nabizi ke staZzeni na svych domovskych
strankach www.mdl.com oproti registraci, ktera vyZaduje tyto Udaje: jméno, pfijmeni, stat,

mésto, PSC a email.

» VERZE PROGRAMU:
K dispozici je vtuto chvili i verze 2.3 pro Macintosh, kterou majite] Macintoshe jisté
velmi oceni. Déle verze 2.5 pro operacni systém MS Windows. Obé verze existuji pouze

v anglickém jazyce.

» PODPORA PROGRAMU:
Manual na ovladani neni k dispozici, existuje pouze tzv. help, ktery je soucasti programu.
Help charakterizuje obecné jednotlivé funkce a dale popisuje krok za krokem, jak jednotlivé

funkce programu pouzivat.

» UZIVATELSKA PRIVETIVOST:

ISIS/Draw piisobi ptfi prvnim otevieni jako velmi jednoduchy program, protoZe obsahuje
pouze dvé listy s hlavnimi nastroji ke kresleni, ma relativné malo tladitek, pfikazii a menu.
Grafickym rozhranim rovnéz uzivatele pfili§ nemotivuje (obr.29), prace v ném je viak docela

intuitivni.
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£ |S1S/Draw - [Untitled 1]

Obr.29: Grafické rozhrani ISIS/Draw.

» MOZNOSTI PROGRAMU ISIS/DRAW 2.5:

ISIS/Draw patti téZ mezi chemické kreslici programy a lze s nim nakreslit chemické
struktury, molekuly, reak¢ni schémata, orbitaly a mnohé dalsi.
Samoziejmosti je kresleni vazeb, od jednoduchych, dvojnych az po stereo vazby. Pii kresleni
reakénich schémat lze pouzit znaménko plus a velké mnozstvi reakénich Sipek. V programu
lze také kreslit geometrické utvary, jako je elipsa, zakulaceny obdélnik a dalsi nepravidelné
utvary. Atomy se vkladaji z periodické tabulky prvkd, kterou lze vyvolat aZ po kliknuti na
pfisluSny atom pravym tlacitkem mysi a volbou polozky Edit Atom. Vybrané struktury lze
umistit do zavorek, opatfit je popiskami, pfevratit a sefadit je horizontalné nebo vertikalné,
spojit je do jednoho celku a nasledné je opét rozpojit do jednotlivych struktur.
Oproti témto zékladnim a béZznym funkcim program obsahuje i n¢kolik dalSich zajimavych.
po¢tu vychozich latek a produkti, relativni molekulové hmotnosti a sumarnim vzorci

vychozich latek a produktt (obr.30).

r B Chem Inspector [g]

Results:
tolecular weight: 84,16 + 8416 -> 13325

Intended use: {* Check entire sketch
I Ranfile register _Z] " Check selected objects

gragd
«z?/‘

Explain Recheck Help
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Obr.30: Tabulka s informacemi o vychozich latkach a produktech.

Dalsi dulezitou a hojné vyuzivanou funkci je kresleni dlouhych uhlovodikovych fetézcd

(napf. mastnych kyselin), ktera uzivateli usetti spoustu ¢asu (obr.31).

W\M

=/

Obr.31: VyuZiti nastroje pro kresleni uhlovodikovych fetézc(.

JiZ zminéna periodickd tabulka prvki je obohacena o nasledujici informace: relativni
molekulova hmotnost, typicka oxidacni ¢isla a pofadi prvku v tabulce. Jeji objeveni mi
nanestésti trvalo delsi dobu, jelikoZ je ukryta pod poloZzkou Edit Atom.

NadSena jsem byla z funkce, kterd uhladi vybrany nepravidelny utvar nebo nepfetrzitou linku

do zakulacenych obrysu (obr.32). Opacéna funkce je také k dispozici.

Obr.32: Vyhlazeni kfivky do zakulaceného utvaru.

DileZitou soucasti programu je databaze $ablon , ktera obsahuje stejné jako
ChemSketch velmi bohatou nabidku piedkreslenych struktur (obr.33). Dalsi samostatné

nakreslené struktury lze do databaze $ablon ulozit.

£ Orbitals
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Obr.33: Pfiklad orbitall a cyklickych uhlovodiku z databaze $ablon.

Velmi dobrou a podobnou funkci jako ma ChemSketch je kalkulace né€kterych dat. U dané
sloudeniny lze vygenerovat relativni molekulovou hmotnost, sumérni vzorec a procentualni

zastoupeni jednotlivych prvkl v molekule (obr.34).

v Molecular weight: 291,58

¥ Exact mass: 291

O ‘ ‘ Cl W Molecular formula: C14H8B(CI
Br C 5767% H 277% Bi

WV Molecular composition:
27.40% Cl 1216%

Obr.34: Predikce nékterych veli¢in u dané molekuly.

Pokud uZivatel nakresli slou¢eninu, v niZ je po chemické strance chyba, program ho upozorni
na chybu v ndkresu, kterou lze okamzZité odstranit, napt. pfi pfekroeni vaznosti se objevi

tabulka Valence Warning, vzniklou chybu lze ihned opravit nebo ji zanechat.

» NEDOSTATKY PROGRAMU ISIS/DRAW 2.5:

ISIS/Draw obsahuje velké mnoZstvi zajimavych funkci, ale nékterych chyb se autofi pteci

werwr

pracovni plocha je tedy stale bila. Program nenabizi moZnost vygenerovani nazvu nakreslené
slou€eniny, ale k dispozici je plugin, ktery je zdarma a ktery umi nazev bez omezeni, narozdil
od programu ChemSketch, vygenerovat. Nékterym uZivatelim bude moZna schazet moZnost

exportu nakreslenych struktur do formatu .pdf.

» KLADY PROGRAMU ISIS/DRAW 2.5:
e K dispozici zdarma na internetu.
e Podpora funkce OLE.
e Propojeni na program RasMol a tim moZnost 3D vizualizace.
o Kontrola spravnosti nakreslené slou¢eniny.
e Velmi bohaté databaze Sablon.

e Plugin pro vygenerovani nazvu nakreslené slou¢eniny.

» ZAPORY PROGRAMU ISIS/DRAW 2.5:
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e Program se jiZ delsi dobu nevyviji.

e Nelze zménit barvu pracovni plochy.

e K dispozici pouze v anglickém jazyce.

e Manual, ktery by popisoval jednotlivé funkce, neni k dispozici.

e Nakreslenou slouceninu nelze exportovat do .pdf formatu.

» ZAKLADNI SROVNANI S PROGRAMEM CHEMSKETCH:

Program ISIS/Draw a ChemSketch se od sebe velmi lisi, ale ne tak zasadné jako u
ostatnich programi. Mnoho funkci, které naleznete v programu ChemSketch se objevuji i
v programu ISIS/Draw byt v mén¢ komfortni podob¢. Kazdopadné, i tak, je ChemSketch na
funkce bohat§i. Oproti ISIS/Draw nabizi vét§i mnozstvi funkci a disponuje vydafenéj$im
grafickym rozhranim. Oba jsou k dispozici zdarma na internetu, ovSem pouze v anglickém

jazyce. Na rozdil od ChemSketche ISIS/Draw jiz del$i dobu neprochazi vyraznym vyvojem.

» ZAVERECNE HODNOCENI: 70%

ISIS/Draw 2.5 si najde mezi studenty a uciteli na zakladni, stfedni i vysoké Skole své
pravidelné uZivatele, nékomu mtize vyhovovat dokonce vice nez ChemSketch. Pro vlastniky
Macintoshe jde o téméf jedinou moznost, jak pouzivat néjaky kreslici program. S pomoci
programu si 1ze pfipravit bohaté materidly k vyuce, pisemné prace a mnohé dalsi.

V konkurenci v$ech ostatnich kreslicich programt ho fadim na druhé misto hned za
ChemSketch. Obsahuje zajimavé funkce, prace v ném je efektivni a neni vibec slozitd. Doba
na osvojeni programu byla v mém piipadé krat$i nez napt. u BKchemu a ChemSketche a

proto mohu program jen a jen doporucit.
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4.4 CHEMWEB

» OBECNA CHARAKTERISTIKA:

ChemWeb je program, ktery je urCen ke kresleni chemickych struktur, molekul, reakénich
schémat apod. Jako takovy je pouZitelny pouze v opera¢nim systému MS Windows a je
funkéni pouze tehdy, je-li v pocitaci nainstalovana (tfeba 1 virtualng) tiskarna. Obsahuje jednu

hlavni li§tu s mnoha funkcemi a nastroji ke kresleni danych struktur.

» DOSTUPNOST:

ChemWeb je produktem firmy Soft Shell International, kterd ho jiZ na svych domovskych

strankach www.softshell.com nenabizi, nicméné ho 1ze zdarma a bez registrace stahnout napf.

z www.jergym.hiedu.cz/~canovimy/.

» VERZE PROGRAMU:

K dispozici je pouze verze 3.1.4. Program se jiz dlouhou dobu nevyviji. ChemWeb je
k dispozici pouze v anglickém jazyce, nicméné program neobsahuje tolik funkci a zvladnuti

nékolika anglickych slovicek nebude pro uZivatele takovy problém.

» PODPORA PROGRAMU:
K dispozici neni zadny manual, ktery by jednotlivé funkce popisoval. Lze vyuZit tzv. help
(vyvolani klavesou F1), ktery je soucasti programu a popisuje jednotlivé funkce i jejich

pouZiti.

» UZIVATELSKA PRIVETIVOST:

Vzhledem pusobi program velmi jednoduse (obr.37). Na plose je umisténo jen nékolik
tlacitek, pfikazli a menu. Nutno zminit, Ze ani jedno tla¢itko na hlavni nastrojové li§té neni
kontextové pojmenovano. I tak malé mnozstvi funkci je tak tfeba se naucit ovladat metodou
,»pokus*“-,,omyl*, coz muZe uzivatele odradit. Nanestésti ani pouzivani programu neni moc
intuitivni, nicméné po pocatecnich peripetiich nebude patrné problém jednotlivé funkce
pouzivat. Grafické rozhrani programu neni nijak GZasné, coZ vSak odrazi skutecnost, Ze se jiZ

dlouhou dobu nevyviji.

34



» MOZNOSTI PROGRAMU CHEMWEB 3.1.4:

ChemWeb je chemicky kreslici program zaméfeny na kresleni chemickych struktur,
molekul, reak¢énich schémat, orbitald, polymert a nejen toho.
Samoziejmosti programu je kresleni vazeb, od jednoduchych pies &arkované az po stereo
vazby. Atomy se vkladaji z periodické tabulky prvka. Pfi kresleni reakénich schémat lze
vyuzit velké mnoZzstvi reakénich $ipek. Miizeme zde nakreslit i n€které geometrické utvary,
obdélnik, ¢tverec, trojihelnik a dalsi nepravidelné Gtvary. Vybrané struktury muzeme umistit
do zavorek, opatfit je popiskami, spojit je do jednoho celku a nasledné je opét rozpojit zpét do
jednotlivych struktur, pieklopit a sefadit je dle horizontalni a vertikdlni osy.

Program obsahuje i nékolik zajimavych funkci. KaZzdy uZivatel jist¢ oceni nastroj pro
kresleni dlouhych uhlovodikovych fetézcu B, vyuzitelny napf. pfi kresleni mastnych kyselin

a jejich derivatt (obr.35). S jeho pomoci usetfime hodné ¢asu.

N NN N I

Obr.35: Vyuziti nastroje pro kresleni uhlovodikovych fetézcu.

Nedilnou sou¢asti ChemWebu je oproti ChemSketchi docela chuda databéze $ablon (obr.36).
0[O0
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Obr.36: Ukazka z databaze Sablon.

Naro¢ny uZivatel pak uvita zobrazeni pravitka kolem horni a levé ¢asti kreslici plochy,
slouZici zejména k pfesnéj§imu kresleni danych objektd. Barvu pracovni plochy lze také
zménit, v nabidce je celkem 8 barev.

Pot&Seni mi pfinesla funkce, kterd zobrazi v levém hornim rohu kreslici plochy malé okénko,
vnémZ jsou vid€t vSechny zmenSené nakreslené struktury, ¢imz ma uZivatel piehled o

celkovém vzhledu stranky (obr.37).
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Obr.37: Zobrazeni malého okénka.

Dalsi uzitecnad funkce, nahrazujici v nékterych ptipadech hledani v chemickych tabulkach,
vygeneruje u zvolené slouceniny napf. sumarni vzorec, relativni molekulovou hmotnost a

procentudlni zastoupeni jednotlivych prvkl v molekule (obr.38).

Formula: |c1nH120

Mass: 148.20

CHO (Exact Mass:  [148.088815

Composition: |C 81.0% H 8.2% 0 10.8%

Obr.38: Predikce nékterych vlastnosti dané slouceniny.

ChemWeb také nabizi funkci pro kontrolu spravnosti nakreslené slouceniny. Pii moZném
vyskytu chyby v ndkresu se na obrazovce objevi tabulka s upozornénim na moznou chybu,
kterou lze ihned opravit nebo ji zanechat.

Program obsahuje velmi dobie propracovanou periodickou tabulku prvkl, kterd u daného
prvku poskytne informace o pofadi prvku v PSP, stabilnich oxida¢nich ¢islech, relativni
molekulové hmotnosti a u nékterych prvkd uvadi skupiny, ve kterych se dany prvek

vyskytuje.

» NEDOSTATKY CHEMWEBU 3.1 .4:
I pfes to, Ze ChemWeb nabizi relativné dost funkci, autofi mnohé opomnéli. Pti kresleni
reak¢énich schémat budete marné hledat znaménko plus, autofi na n¢j jednodu$e zapomnéli.

Program také nenabizi funkci pro generovani nazvu zvolené slouceniny, kterou by kazdy
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uzivatel hojné vyuzival. ChemWeb déle nepodporuje funkci OLE (po ptekopirovani napt. do
Wordu a nasledné upravé se objekt v programu ChemWeb neotevie), z ¢ehoZ vyplyva, Ze
nakresleny objekt vloZeny do jiného editoru nelze nasledné upravovat. I uZivatel zacatecnik

bude postradat moznost exportu do formatu .pdf.

» KLADY PROGRAMU CHEMWEB 3.1.4:
e Zobrazeni okénka, které obsahuje zmens$ené nakreslené struktury na pracovni
plose.
e K dispozici zdarma na internetu.
e Kontrola spravnosti nakreslené slouceniny.
e Periodicka tabulka prvkd obohacena o fadu informaci.

e Moznost zmény barvy pracovni plochy (8 barev).

» ZAPORY PROGRAMU CHEMWERB 3.1 .4:

e Jednotlivé nastroje ke kresleni nejsou pojmenovany.
e Program neni dlouhou dobu ve vyvoji.

e K dispozici pouze v anglickém jazyce.

e Jednotlivé nastroje nejsou pojmenovany.

e Nepodporuje funkci OLE.

e Nakreslené objekty nelze exportovat do .pdf formatu.
e Nemotivujici svym grafickym rozhranim.

e Neexistuje manual, ktery by popisoval jak ovladat jednotlivé funkce.

» ZAKLADNI SROVNANI S PROGRAMEM CHEMSKETCH:

Mezi programem ChemWeb a ChemSketch jsou velmi velké a z4sadni rozdily. ChemWeb
je oproti ChemSketchi uréen k rychlému nakresleni jednodussich struktur a Ize se ho po delsi
dobé€ naucit ovladat i bez manualu. Program ChemSketch obsahuje na rozdil od ChemWebu
velky pocet rozmanitych funkci, prace vném je velmi efektivni, disponuje vydafenym
grafickym rozhranim a prochazi neustalym vyvojem. Oba programy jsou k dispozici zdarma

na internetu a existuji pouze v anglickém jazyce.
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» ZAVERECNE HODNOCENI: 30%

ChemWeb 3.1.4 si mozna své ptfiznivce mezi studenty a uciteli najde, ale nebude jich
urCité tolik jako v piipadé vSech ptedchozich programi. Uplatnéni pravdépodobné najde u
ucitelll chemie, ktefi se ho n€kdy v minulosti naucili dobte ovladat a nechtéji se ucit pracovat
v jiném programu. Nicméné, vlastnosti pokrocilejSich chemickych kreslicich programu jiz
tento program nema. Pfesto s nim lze vypracovat jednoduché materidly k vyuce, pisemné
préce, atd. V konkurenci vs$ech ostatnich chemickych kreslicich programt zaméfenych na
stejnou problematiku mne nezaujal svym vzhledem, ale ani funkcemi. Oproti programu
ChemSketch a dal§im mi trvalo velmi dlouhou dobu, nez jsem se v ném naucila pracovat. I
kdyz ChemWeb obsahuje nékteré zajimavé funkce, rozhodn€ doporucuji pouZivat spiSe

vSechny pfedchozi programy nez tento.
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S. Prehled a popis vybranych funkci

Nasledujici uvedené programy jsou prvotné¢ zaméfené na kresleni vSelijakych
chemickych struktur. Nabizi uZivateli velké mnozstvi néstroji a funkci (od zakladnich az po
zajimavé pro naro¢ného uzivatele). Pro lepsSi orientaci v daném programu uvadim vycet

vétSiny nastroju a funkci, se kterymi lze pracovat.

5.1 ACD CHEMSKETCH 10.0

Strukturni mod

Pfi praci v tomto mddu je nutno ptepnout na ikonu Structure (obr.39).

% ACD/ChemSketch Freeware
File Edit Pages Tools Templates

A F SN

Obr.39: Ikonka pro praci ve strukturnim modu.

v B ER S

HORNI VODOROVNA LISTA (obr.40):

Qa@F L LV ¢ /¢ D + /B XRIY €66 P &2

Obr.40: Vzhled horni vodorovné listy.

Zde jsou umistény nasledujici vybrané funkce a nastroje pro kresleni:

» Vazby: Jednoduché, dvojné, trojné, stereo, koordinaéni , nedefinované, tzv.

<)

Markushovy (pouzitelné pfi kresleni struktur, kde neni definovan bod pfipojeni

Py
*

jednotlivych substituentt) a delokalizované (reprezentuji oblast vyskytu elektronu
v dané sloucenin€). Délku vazby a jeji orientaci na kreslici ploSe Ize korigovat pfi

préaci s mysi.
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» Retézce (Draw Chains) : Slouzi ke kresleni dlouhych uhlovodikovych fetézct,

které se skladaji z vice nez Sesti uhlik(i. Vyuzitelné napiiklad p#i kresleni mastnych

kyselin apod.

» Reakeéni schémata:

Znameénko plus .
.

Reakéni Sipky (Reaction Arrows) L=l Od jednoduché, pfes obousmérnou,

zpétnou az po dvojitou a mnohé dalsi.
Reakéni schémata lze doplnit o experimentalni podminky (°C, A, kyselina,

baze, atd), které jsou uvedeny nad a pod reakcni Sipkou. Tuto funkci plni

A

nastroj popisu Sipek (Reaction Arrow Labeling).

Kalkulator reakénich dat (Reaction Calculator) po zadani nekterych dat
(latkové mnozstvi a hustota vychozich latek, hmotnost produktu reakce)
vygeneruje procentudlni vytézek produktu reakce, ktery je vztazeny na jednu
z vychozich latek. Tabulka s reakénimi daty se poté objevi pod nakreslenou

reakci.

Cislovani atomi (Atom-Atom Map) zobrazi atomy ve vychozi latce a

odpovidajici atomy v produktu (obr.41).

w/‘\\‘\\

\7{,

g
| +
8 :

o—
lca——

Obr.41: Ukazka ocislované reakce.

» Prevraceni struktur podle vybrané vazby

vertikalné, podle vodorovné a svislé osy.

S # 63

horizontalné,

» Pfimo pouzitelna Sablona (Instant Template) je urCend pro kresleni struktur

s opakujicim se motivem. Po vloZeni struktury na kreslici plochu lze po zmacknuti

tohoto nastroje vloZit tu samou pfedchozi Sablonu.

» Funkce Vyhlazeni struktury (Clean Structure)

vzorce standardizovat viechny vazebné délky a uhly.
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» Generovani Tautomerd (Check for Tautomeric Forms) : Program umi vygenerovat
nejdilezitéj$i tautomerni formy nakreslené organické molekuly. MozZnost existence
alternativnich tautomernich forem by meéla byt vzdy fadné uvazena, zejména pokud
organickd struktura obsahuje dvé nebo vice dvojnych ¢&i trojnych vazeb
konjugovanych nebo pfipojenych k atomu kysliku, dusiku, siry ¢i jinym
heteroatomim. Nastroj Tautomery ve free verzi nepracuje se strukturami, které
obsahuji: atom kovu, nabité atomy, prvek v netypickém valen¢nim stavu, koordinacni

vazby anebo maji vice nez 255 atomu.

» 3D Optimization & zobrazi vSechny navazané vodiky v nakreslené struktuie

(obr. 42).

HH

HH

Obr.42: 3D optimalizace cyklohexanu.

LEVA SVISLA LISTA:

Obsahuje nasledujici vybrané néstroje a funkce:

» Periodicka tabulka prvku | nebo klavesa F7 obohacena o nékolik zakladnich
informaci (zakladni vlastnosti, objevitele n€kterych prvki, pfirodni izotopy, izotopické
smési, vlastnosti dilezité pro jadernou magnetickou rezonanci, barevné znazornéni
obsazeni orbitall, skupenstvi, radioaktivitu ¢i zafazeni do skupiny kovy/nekovy,
fotografie prvki ve skute¢nosti), dale slouZici zejména ke vkladani atomi potfebnych

ke kresleni struktur (obr.43).
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Periodic Table of Elements r)—(']

1 Ca Calcium 20 18

H 2 Mass: 40.078 13 14 15 18 17 He

e Oxidation states: +2 R .
e Electron configuration: -8-8-2 BI|C|N|O|F |Ne

NalMgl 3, 5 5 7 5 5 1 n 12|Al|Si[P|§|Cllar

B b L b

Characters :  cubic cryst., silver white soft metal
Discoverer: 1808, Sir H.Davy, England

Name Origin : from 'calx’ (Latin) - ime Density, g/cm3: 1.55
Atomic Radius, A : 1.76 lonization Potential, ki/mol: 530 Melting Point, K : 1112
Electronegativity : 1 Electron Affinity, kJ/mol : 0 Boiling Paint, K : 1757

General | NMR | Mass | Coloration |

Obr.43: Periodicka tabulka prvku.

> Edit Atom Label umoziuje psani slozitéjSich substituentli napsanych ve formé
sumarnich vzorcl (napt. COOH, Et, SCN, CHO), (obr.44). Podfunkce Expand, ktera

je soucasti Edit Atom rozepiSe zvoleny substituent na strukturni vzorec.

Edit Label [gl
| B Adial _‘__JﬁBIsznggg

|COOH

CHO '~ List e

oo e I
C % % i

BOC oo O User
Bn Al
C2H5 s
CBH5

CBZ

CHO Save

CN
COOEt Delete
COOH i
COOMe bl

Vv Formula Style

Insert Expand 1 X Cancel l ? Help

e -

Obr.44: Tabulka Edit Atom Label.
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» Lze nakreslit nabité atomy, anionty a kationty. V nabidce L_.! je k dispozici kladny

naboj, zaporny naboj, radikal, kladny ion radikal a zaporny ion radikal.

IAQ
» Atom Chemical Properties # umi u zvoleného atomu zmeénit valenci, naboj a izotop.

PRAVA SVISLA LISTA:

Obsahuje dvé funkce, z nichZ je vyuzitelna pouze jedna:

» Encyklopedie (ACD/Dictionary) & je pridavny modul, ktery je dodavan pouze

s komer¢nimi licencemi programu ChemSketch. Je mimofaddné uzite¢ny pro
poskytnuti moZnosti nalézt chemické latky pod jejich obchodnimi trividlnimi nazvy.
Encyklopedie hleda struktury tak, Ze prohledava databazi podle chemickych nazvu.
Databaze obsahuje vice nez 125 000 nazvoslovnych i nenazvoslovnych nazvu latek,
k nimz je pfifazena chemicka struktura. Databéaze je prohledavéana podle celého nazvu
¢i jeho ¢asti.

» Tabulka substituenta (Table of Radicals) (klavesa F6) obsahuje tyto
predkreslené struktury: aminokyseliny, nékteré chranici skupiny, uhlovodikové
zbytky, skupiny obsahujici uhlik, cyklické uhlovodiky atd., které kliknutim na

vybranou strukturu pfevedeme na kreslici plochu (obr.45).

Table of Radicals @

- Chains Cyclohexane - Amino Acids
n-C; nCq nCs i-Pr Ala-  Gly- Phe-
Bu sBu tBU i-Am Arg- Hs- Pro-

- Cycles Asn- lle- Ser-
A O OCO Asp- Leu- Thr- |
<O © Cr Gs Cys- Lys- Trp-
- CGiroups e Miscellaneous ‘; Gin- Met- Tyr-
CHHp i C=CH N NO, NCO OAc SOM PO,  Gu- Omn- Val-
CF, COlp CiiPrly CPhy  ONO, NCS NHAC SOH OPOM, Protecting Groups
CHoPh COPh CO(iPr) CO-Bu) NO OCN OCHO SONH, 0P,  BOC CBZ DAN
CHO COCHz CONH, COCI ' ONO SCN NHCHO SO,C1 OMe | TOS TFA ACA
COOH COOMe CODEt COOPh Ny NC  WHSOH OSOgH SOCF; ~ FMOC THP 9BBN

Obr.45: Tabulka substituent(.
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Kreslici mod:

Pro praci v tomto mddu je nutno piepnout na ikonku Draw (obr.46).

File Edit Pages Tools Object T]
Structure §—Draw ﬂ g
RFEAERS

¥ YT

RO E T g

Obr.46: lkonka kresliciho modu.

HORNI VODOROVNA LISTA (obr.47):

Norm T e FFET el

Obr.47: Vzhled horni vodorovné listy.

Obsahuje tyto vybrané nastroje a funkce pro kresleni:

» Nastroj upravy uzlovych boda (Edit Nodes) g umoziluje upravovat tvar a zakfiveni

nakresleného utvaru.

» Edit Text ol v sobé skryva psani horniho a dolniho indexu, Ize si navolit barvu,

velikost a typ pisma. Zde l1ze psat i pismena fecké abecedy.

» Bring to Front, Send to Back 't slouzi pro préci s vrstvami (obr.48). Vyuzitelné,

kdyz se dva nakreslené objekty piekryvaji a je potieba jeden umistit do popfedi nebo

naopak.

Obr.48: Ukazka prace s vrstvami.
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» Nastroj seskupovani (Group) spoji vybrané objekty do jednoho celku. Po
seskupeni 1ze kopirovat, pohybovat a ménit velikost v§ech objektl najednou.

» Seskupené objekty lze opét rozpojit do jednotlivych c¢asti seskupovéani a to i
nékolikanasobné.

» Nakresleny objekt lze zarovnat vlevo, vpravo, dle vodorovné nebo svislé osy atd.

LEVA SVISLA LISTA:
Zde jsou umistény tyto vybrané nastroje a funkce:

» Geometrické utvary:

e Line umoziuje nakreslit pfimku.
o Arc fa umi nakreslit oblouk. Na vybér je oblouk 90°, 120°, 180°, 240° a
270°.
e Curve l_-slouzi k nakresleni libovolné kfivky.
e S nastrojem Polyline N lze nakreslit nepravidelné utvary, napf. reakc¢ni
diagram (obr.49).
A+K
AK +B AB +K

Obr.49: Reakeni diagram.

e Lze nakreslit ¢tverec a obdélnik (Rectangle), zaobleny &tverec a obdélnik

(Rounded Rectangle) a elipsu (Elipse).

vvvvvv

» ChemSketch poskytuje i nastroj pro tvorbu tabulek (Table) .

» Nastroj Brackets L] umisti vybrané struktury a nakreslené objekty do zavorek. V

nabidce je kulatd, hranatd a slozena zavorka. Tato funkce je vhodna pfi kresleni

polymeru.
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» Nakreslené objekty lze popsat, popisky a cokoli dalsiho lze vkladat do komiksovych

=)

bublin (Callout) L_--. Jejich velikost a tvar Ize pozménit s nastrojem upravy uzlovych
bodu (Edit Nodes).

MENU PROGRAMU CHEMSKETCH:
» Menu File: Kromé béznych polozek (open, close, save as, print atd.) obsahuje
nasledujici funkce:

e Export do formati pro zobrazovani molekul (mol, skc, rxn, chm, cdx, cml) a
do grafickych formatd pro obrazky (bmp, wmf, dif, gif, tif, pcx, pdf).
Exportovat vybranou strukturu lze i jako tzv. OLE objekt (po piekopirovani
napf. do Wordu a nésledné upraveé se objekt otevie v programu ChemSketch).

e Import Ize provést z formatu .mol, .skc, .rxn, .chm, .cdx, .mst, .rpt, .wmf.

> Menu Pages: Obsahuje béZzné polozky (insert, delete, atd.) a také funkci:
e Color, se kterou lze ménit barvu pracovni plochy, na vybér je z 256 barev.
» Menu Tools:

e Show Aromaticity zobrazi v aromatickych slouc¢eninach aromaticky kruh.
Opacna funkce Hide Aromaticity aromaticky kruh nahradi konjugovanymi
dvojnymi vazbami.

e Add Explicit Hydrogens zobrazi u slouceniny navazané vodiky. Opacna
funkce Remove Explicit Hydrogens navazané vodiky skryje.

e Auto Renumbering o¢isluje vSechny atomy v molekule.

e (Qenerate :

~

&

* Name for Structure umi pojmenovat vybranou slouceninu

v anglickém jazyce. Tato funkce mé nékolik podminek pouziti:
Slouceniny, jez maji byt pojmenovany, nemohou mit vice nez 50 atomi
véetné vodikd, mohou obsahovat pouze atomy H, C, N, P, O, S, F, Cl,
Br, 1, Li, Na, Kvjejich béZnych vaznostech a mocenstvi, mohou
obsahovat maximalné tii aromatické kruhy.

= Stereo Descriptors: Stereodeskriptory Sa R k popisu absolutni
konfigurace na chirdlnich atomech. E a Z k popisu konfigurace na

dvojné vazb€. Malé r a s k popisu konfigurace pseudochirality.
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= ChemSketch umi konvertovat fetézce SMILES (Simplified Molecular

Input Line Entry Specification) na struktury a naopak struktury na

tetézce SMILES. Retézce SMILES jsou fadkovym zipisem, ktery

reprezentuje v jiné podob€ zaznamenani toho, co je nakresleno jako

strukturni vzorec. Lze fici, Ze jde o strukturni vzorec v fe¢i pocitacu.

SMILES Notation vygeneruje fetézec SMILES

Structure from SMILES vygeneruje strukturu z fetézce
SMILES.

Vygenerovany fetézec SMILES pro benzen je napi. clcccccl.
Podrobnéj$i informace o fetézcich SMILES lze nalézt na

strance: http://www.epa.gov/medatwrk/Prods Pubs/smiles.htm .

* ChemSketch umi také prevadét tetézce identifikatoru InChl (IUPAC

International Chemical Identifier) na strukturni vzorce a naopak

ptevadét strukturni vzorce na fetézce InChl. Opét se jedna o fadkovy

zapis, ktery reprezentuje v jiné podobé zaznamenani toho, co je

nakresleno jako strukturni vzorec. Retézce InChl jsou dokonalejsi nez

fetézce SMILES, naptiklad pokud jde o pfepis absolutni konfigurace.

InChl for Structure vygeneruje pro strukturu fetézec InChl
Structure from InChl z fetézce vygeneruje strukturni vzorec.

Retézec InChl pro benzen je: 1/C6H6/c1-2-4-6-5-3-1/h1-6H.

4

http://www.iupac.org/inchi/ .

Search for Structure @ dovoluje prohledavat nejriznéj$i soubory bez jejich

otevieni a zji§tovat zda se v nich vyskytuji nakreslené chemické vzorce.

Jakmile je nalezen strukturni vzorec, muZe byt zobrazen v okné¢ ChemSketch.

Tato funkce je ovsem soucasti pouze komeréni verze programu.

Calculate: Lze ziskat tabulku, ktera obsahuje informace o zvolené sloucening:

sumarni vzorec, relativni molekulovd hmotnost, procentudlni zastoupeni

jednotlivych prvkl, molami refraktivita, molarni objem, parachor, index lomu,

povrchové napéti, specificka hustota, dielektrickd konstanta, polarizabilita a

dalsi.

47



» Menu Templates:

e Okno Sablon (Template Window) (klavesa F5) nabizi Sablony ke

kresleni fady sloucenin: alkaloidy, aminokyseliny, vyznamné anorganické a
organické anionty, aromatické slouCeniny, reakéni Sipky (s odbockou,
rozdvojend, klikata, velké barevné Sipky), bicykly, strukturni vzorce skupin
obsahujicich C, sacharidy, karoteny, uhlovodikové fetézce, vSe potiebné
k sestaveni DNA a RNA, fullereny, laboratorni nastroje a nadobi (kadinky,
kahan, teplomér, Erlenmayerovy baiiky, nalevky, redukce, chladice, délicky,
cela separaéni, ohfivaci, destilaéni a titra¢ni aparatura), obrazky se vztahem k
nebezpecnosti chemickych latek, krystalové miizky, monocyklické alkany,
strukturni vzorce skupin obsahujicich dusik, heterocykly, nakreslené orbitaly
(obr.50), strukturni vzorce sloucenin fosforu, polycykly, polygony, polymery,

reak¢ni symboly, steroidy, terpeny a vitaminy.

8

+ —"

Structure Draw iIOrbitars _7_1 ] 121 Large
Alkaloids
Carbohydrates

DNA/RNA Kit O O
Lab Kit

wewman Projections
[Orbitals

_v_j«i] a»

Obr.50: Ukazka orbitald v okné Sablon.

» Menu Options:
e Show Grid: Na pracovni ploSe lze zobrazit pravidelnou mfizku pro pfesnéjsi
kresleni.
e Show Palette: Ve spodni ¢asti pracovni plochy lze zobrazit paletu barev pro

kresleni.

POKROCILA EDITACE:
» Pii nakresleni sloudeniny, ktera neni chemicky spravné (napf. se v ni vyskytuje
pétivazny uhlik), program upozorni na chybu a uhlik bude ve slouceniné barevné

pieSkrtnut.
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» Tabulka vlastnosti (Properties): Objevi se po dvojitém kliknuti na zvoleny objekt.

Nutno mit pfepnuto na strukturni méd. Obsahuje tii zélozky, ve kterych lze ménit

néktera nastaveni:

Common (bézné funkce): Zde lze navolit délku, tloustku a barvu vazby,
zobrazeni nebo skryti v§ech nebo pouze koncovych uhlikl ve strukture.

Atom: Lze ménit napf. barvu (na vybér je 256 barev) atomu, pfipojené vodiky,
zobrazeni nebo skryti atomu, naboj, mocenstvi, isotop a ¢islovani atomt v celé
molekule.

Bond (vazba): Lze vybrat tloustku, barvu a typ vazby.

» Tabulku Objects Panel (obr.51) lze ziskat po dvojitém kliknuti na uvedeny objekt.

Nutno mit pfepnuto na kreslici méd. V tabulce 1ze ménit néktera nastaveni:

= Objects Panel

Atom: Velikost symbolu atomu, barvu a styl pisma.

Bond (vazba): Barvu a tloustku vazby.

Arrow (Sipka): Barvu, tloustku a styl (teCkovana, ¢arkovana, plnd) cary, typ
Sipky a zda-1i ma byt hrot Sipky na zac¢atku nebo na konci.

Line, Arc, Curve, Polyline: Barvu, tloustku a styl ¢ary.

Rectangle, Rounded Rectangle, Elipse, Polygon, Bracket: Barvu, tloustku a
styl ohraniujici ¢ary, barvu vyplné, stinovani a vzorek (kostkovany,

prouzkovany atd.) dané barvy.

2]

Structurel =Objects Panel B =0bjects Panel
Atom lBond I Lines & Arrows Shapesl
[Adial =] I Pen | Avow | Pen |Fil | Shadow]
Symbolize: |14 ] |7 g —— 1 syle: [ -] |
Color: | Width: [—075pt ] || Width: |m——2pt -
se: 8/ M || coo: ([ENEREE] || coo:
Apply Set Default Apply Set Default Apply Set Default
Load ... Save As... Load ... Save As... Load ... Save As...

Obr.51: Vzhled tabulky Objects Panel.
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ACD/3D Viewer:

Umi pfevést strukturni vzorec latky na jeji model, se kterym lze dale pracovat. Pro
praci ve trojrozmérném prohliZec¢i je nutné v menu ACD/Labs zatrhnout polozku 3D Viewer.
Poté se na dolni li§té v levém rohu objevi ikona Copy to 3D (obr.52), jez umoziiuje prechod

do prostorového zobrazeni molekuly.

| BN

with Robert Parker! XII 18 12:086 Interview with Di
'®®® |Llablogin |NONAMEO1 SK2 |

ChemSketch  Copyto3D 3D View

Obr.52: lkona 3D Viewer.

HORNI VODOROVNA LISTA:

Nabizi tyto vybrané nastroje a funkce pro praci s modelem:

MK P

» Model lze znazornit riznymi zpisoby zobrazeni

: ty¢inkovy, kalotovy,
kuli¢kovy a dratovy. Lze zobrazit Van der Waalsovy poloméry kolem jednotlivych

atomu v molekule.

T,
> Increase/Decrease Atomic Radii 1% lze vyuzit ke zvétSeni/zmenseni velikosti

atomau.

» Nastroj délka vazby (Bond Length) ™| slouzi ke zméfeni vazby mezi vybranymi

atomy, popf. k nastaveni libovolné délky vazby v molekule ¢i struktufe.

» Nastroj pro zméfeni velikosti vazebného thlu (Angle)

Angle) %

a torzniho uhlu (Torsion

, popf. k nastaveni vazebného a torzniho uhlu v molekule ¢i struktute.

s

» Pomoci funkce Invert Center lze stereodeskriptor R pro chiralni centrum zménit

na S.

» Set Colors L umoziiuje zvolit barvu pracovni plochy, barvu jednotlivych atomu,

barvu vybraného fragmentu molekuly. Na vybér je z 16ti barev.

» Béhem rotace muze sloucenina ménit styly zobrazeni pomoci funkce Auto Rotate and

Change Style %

» Model lze optimalizovat ve 3D at" v molekule se zobrazi vSechny navazané vodiky.
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ACD/CHEMBasic:

ChemBasic obsahuje tzv. ,,goodies*-, dobritky*, které¢ se projevi jako fada dalSich
specidlnich funk¢nich ikon mezi ikonami ChemSketch, 1ze je nalézt ve vodorovném menu
ChemSketch.

Jaké zajimavé funkce jsou k dispozici:

» Table Wizard E: Vytvaii tabulky nebo rovna objekty podle ur¢eného poctu sloupct

a fadek.
> Replace Element : Nahradi jeden druh atoma jinym.

» Solution Calculator : Vypo¢te hmotnost slou¢eniny nutnou pro piipravu roztoku o

daném objemu a molarni koncentraci.

» Label Pointer : Vytvafi Stitky na chemikalie, které obsahuji zvolenou nakreslenou

slouceninu a jeji ndzev, relativni molekulovou hmotnost a sumarni vzorec.

» Carbohydrate Builder : Vytvoii strukturu oligosacharidu ze zkratkovitého zapisu.

» Nucleic Acid Builder @: Vytvoii 3D nukleovou kyselinu (DNA,RNA) ze zadané

vstupni sekvence.
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5.2 BKCHEM 0.12.0 (obr.53)

Soubor

Edit Zarovnat Objekt Chemie Volby

A/

O

OLALL |~ + |ab|[ 1[B|x|Oxv| w

Obr.53: Ukazka z BKchem.

HORNI VODOROVNA LISTA:

Zde jsou umistény zajimavé nastroje a funkce vyuzitelné pii kresleni:

» Vazeb

> Sablony

7 Jednoduché, dvojné, trojné, stereo, ¢arkované a teckované vazby.

Pevna délka |9 | Délka kreslené vazby je zafixovana na pifednastavenou

hodnotu.

Volny styl

X

: Délku vazby a jeji orientaci si lze navolit s pomoci mysi.

O' Obsahuji 13 predkreslenych Sablon: benzen, cyklické uhlovodiky s 3-8

uhliky, furan, pyrrol, thiofen, purin, Zidlickova konformace cyklohexanu.

» Znacka

@

<™. Z atomu lze vytvofit radikal, biradikal, kationt, aniont a na atom lze

pfidat volny elektronovy par.

» Reakéni schémata:

> Text

Reakéni Sipky : Sipka s pevnou délkou, Sipku s libovolnou délkou, Sipku

sloZzend z pevnych ¢ar a rizné zakiivené Sipky.

Znaménko plus E

N

X—Y|

astroj Reaction : umisti vSechny sloZky zvolené reakce do barevnych

ramecka.

ab

: Slouzi k vytvoreni popisek nakreslenych struktur. Popisky jsou umistény do

ramecku. Zde jsou umisténa tlacitka pro volbu stylu pisma (kurziva, tu¢né) a pro psani

horniho a dolniho indexu

1 |B|X|x
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» Zavorky [ ]: Nakreslené objekty a vybrané struktury lze umistit do hranatych

zavorek. Vhodné pii kresleni polymert.

M
» Rotace 2D a 3D @) : TaZenim oznaceného atomu ¢i vazby lze otacet molekulu okolo

jejiho geometrického stiedu.

>

» Transformaéni madd : Slouzi k zarovnani zvolené vazby do horizontalni nebo

vertikalni pozice, 1ze provést pieklopeni molekuly s centrem v zadaném atomu (stfedu
vazby) a zrcadleni molekuly dle zvolené piimky.

» Vektorova grafika: Lze kreslit ¢tverec, obdélnik, oval, kruh a rizné nepravidelné

% 5

a Polygon

utvary pomoci nastroje Polyline

MENU BKCHEMU:
Obsahuje nasledujici vybrané funkce:
» Menu Soubor: Kromé béZnych polozek (otevtit, ulozit, otevtit, konec) obsahuje:
e Export lze provést do svg, .cml, .xml, .mol, .pdf, .eps, .zip, .png.
e Import lze provést z formatu .mol, .cml, .xml.
» Menu Zarovnat:
¢ Dva a vice oznadenych objektu 1ze vzajemné zarovnat nahoru, doll, doprava,
doleva, horizontalné nebo vertikalné.
» Menu Objekt:
e Zmeéna velikosti vybrané struktury.
e Prenést dopfedu a poslat dozadu (obr.54): Slouzi pro praci s vrstvami, napft.,
kdyz se dva objekty pifekryvaji a jeden nebo druhy je potieba umistit do
popfiedi.

Obr.54: Prace s vrstvami.
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Konfigurovat:

Atom: Lze provést zménu naboje, zobrazit nebo skryt nazev atomu,
zobrazit nebo skryt vodiky.

Vazba: Lze zménit barvu (vybér ze 64 barev + moZnost vytvoreni
dalsich barev), $itku vazby a klinku u stereo vazeb, pomér délky dvojné
vazby.

Molekula: Lze provést vSechny zmény jako u atomu a vazby.
Geometrické utvary: Lze provést zménu barvy a $ifky ohraniCujici
¢ary, barvu vypiné daného objektu.

Reakéni Sipka: Lze zménit barvu, velikost, smér a tloustku ¢ary Sipky.
Dale, zda-li ma byt hrot Sipky na zacatku ¢i na konci nebo na obou
stranidch a zda-li ma byt Sipka vyhlazena (se zakulacenymi rohy u
zak¥ivené Sipky).

Zéavorky: Lze zvolit jejich barvu, velikost a tloustku ¢ary.

Ramecek s popiskami: Lze ménit barvu a velikost pisma, barvu vyplné.

» Menu Chemie:

Informace: Poskytuje udaje o oznaené molekule: sumarni vzorec, relativni

molekulova hmotnost, procentudlni zastoupeni jednotlivych prvkd v molekule.

Kontrola chemie: Zkontroluje spravnost nakreslené slouceniny.

Spocitat oxidac¢ni ¢isla: Uréi oxida¢ni ¢isla u zvolenych atomd.

Generuj fetézec SMILES a InChl pro vybranou slouc¢eninu. Opac¢na funkce

neni k dispozici.

BKchem umi vygenerovat fetézce SMILES (Simplified Molecular
Input Line Entry Specification) ze struktury. Retézce SMILES jsou
fadkovym zapisem, ktery reprezentuje v jiné podob€ zaznamenani toho,
co je nakresleno jako strukturni vzorec. Lze fici, Ze jde o strukturni

vzorec v fe€i pocita¢t. Podrobnéjsi informace o fetézcich SMILES lze

nalézt na http://www.epa.gov/medatwrk/Prods Pubs/smiles.htm .

BKchem umi také vygenerovat fetézce identifikatoru InChl (IUPAC
International Chemical Identifier) ze strukturniho vzorce. Opét se jedna
o fadkovy zapis, ktery reprezentuje v jiné podobé zaznamenani toho, co

je nakresleno jako strukturni vzorec. Retézce InChl jsou dokonalejsi
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nez fetézce SMILES, naptiklad pokud jde o prepis absolutni

konfigurace. Detailn€jsi informace o fetézcich InChl lze nalézt na

strance: http://www.lupac.org/inchi/ .

» Menu Volby:
e Jazyk: BKchem lze nainstalovat v némeckém, francouzském, polském,
anglickém a ¢eském jazyce.
» Ptidavné funkce (Pluginy):
e Zméfeni Uhlu mezi vybranymi vazbami.

e Barevné oznaceni aromatickych vazeb v aromatickych slouceninach.
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5.3 MDL ISIS/DRAW 2.5 (obr.55)

&2 ISIS/Draw - [Untitled 1]
File Edit Options Object Text Templates

Obr.55: Ukazka z ISIS/Draw.

HORNI VODOROVNA LISTA (obr.56):

Obr.56: Horni vodorovna lista.

Obsahuje tyto vybrané néstroje a funkce pro kresleni:

» Run Chem Inspektor : U nakreslené reakce poda informace o poctu vychozich
latek a produktl, relativni molekulové hmotnosti a sumarnim vzorci vychozich latek a

produktt apod.

» Open Last Template Page 22l otevre naposledy pouZitou stranu $ablon.

» Draw Previous Template slouZzi k nakresleni pfedchozi vybrané Sablony.
> Sablony: Obsahuje tyto piedkreslené $ablony: cyklohexan, cyklopentan, cykloheptan,

benzen, cyklopentadien, cyklobutan a cyklopropan.

LEVA SVISLA LISTA:
Jaké zajimavé nastroje a funkce obsahuje:

» Funkce 2D Rotate umoziiuje rotovat s objektem v horizontalni roviné. 3D Rotate

. C o %
slouzi k rotaci objektu v prostoru .

» Vazby & ¥: Jednoduch4, dvojna, trojna, stereo vazby. Délku vazby lze volit mysi

pti stisknuté klavese Shift. Orientaci vazby na kreslici ploSe lze korigovat pouze s

mysi.
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» Retézce (Chain) EZ¥: Slouzi k nakresleni dlouhych uhlovodikovych fetézcll obsahujici
dva a vice uhlikd. Pouzitelné napt. pii kresleni mastnych kyselin.

» Reakéni schémata:

e Znaménko plus

e Reakéni Sipky (Arrow) : Na vybér je mnoho druhil reakénich Sipek, napft.

obousmérna, zakroucena, teCkovana, ¢arkovana, rizné zakoncené Sipky, atd.

» Zavorky (Brackets) bl Nakreslené a vybrané objekty lze umistit do kulatych a

hranatych zavorek. Vyuzitelné napt. pii kresleni polymerd.

» Text|ZX: Vytvoreni popisek k nakreslenym objektéim.

» Geometrické utvary:
e Straight Line slouzi k nakresleni pfimky.
e S Continuous Line lze kreslit nepravidelné atvary.
e S Circular Arc je moZno nakreslit zakulaceny oblouk.
o Eliptical Arc je uréeno k nakresleni eliptického oblouku.
e [Lze kreslit obdélnik (Rectangle), zakulaceny obdélnik (Rounded Rectangle),

elipsu (Elipse) a dal$i nepravidelné utvary (Polygon).

MENU ISIS/DRAW:
V sobé€ skryva uvedené vybrané nastroje a funkce:
» Menu File: Kromé béznych funkci (open, insert, save as, close atd.) nabizi:

e Export do formatu .mol, .rxn, .tgf, .bsd, .jpg. Nakreslené obrazky lze
exportovat jako tzv. OLE objekt (po piekopirovani napt. do Wordu a nasledné
upravé€ se objekt otevie v programu ISIS/Draw).

e Import z formatu .mol, .rxn, .tgf, .bsd, .seq.

» Menu Options:

o Show Grid: Zobrazi na kreslici ploe pravidelnou miizku pro piesnéjsi
kresleni.

e Show Ruler: Na hornim a levém okraji kreslici plochy se objevi pravitko pro
piesnéjsi kresleni.

» Menu Object:
o Edit Objects:
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Atom: Lze provést zménu barvy (vybér ze 64 barev + dal§i moznost
vytvofeni vlastnich barev), velikosti, symbolu atomu, moznych isotopd,
naboje, oxidacnich cisel a lze tvofit radikaly.
- Symbol atomu lze vybrat z Periodické tabulky prvki (obr.57),
ktera je pod Edit Atom ukryta. Obsahuje informace o relativni
molekulové hmotnosti, typickych oxidacnich ¢islech a poradi

prvku v tabulce.

Periodic Table

H] |C 6 He
Mass: 12.0112 — -
@:ﬂ eVa”,994 B NJo[F|Ne
\ AllSILPISICHAr
Kas !'Jrl\gl FcCoNiGuZnGag AsSeBrl(r
RbiSrlY 21‘ Mb ol Te]RulRh]PdlAg| Cd] In] Sn] S i1 Xe
Cs|B: ﬁ%w;muﬂmmMPmmmm
Fr]Ra
lll@m@lﬂﬁmm

Obr.57: Periodicka tabulka prvku.

Vazba: Lze zménit typ vazby (jednoduchd, dvojna, trojnd, aromaticka
atd.), velikost, délku, barvu a silu ¢ary vazby.

Molekula: L.ze ménit vSe, co je uvedeno u editace atomu a vazby.
Geometrické utvary: Lze ménit barvu, tloustku a styl (teckovana,
¢arkovand, plnd) ohranicujici ¢ary, barvu a styl (napf. prouzkovana,
kostickovana) vyplné.

Reakéni Sipky: Lze si zvolit jeji orientaci na ploSe, délku, barvu,
tloustku ¢&ary a styl Cary (teCkovana, ¢arkovand, plna), velikost a
tloust’ku hrotu a jeho umisténi na za¢atku nebo na konci Sipky.
Zavorky: Lze zménit velikost, barvu, tloustku a styl ¢ary (teCkovana,
¢arkovana, plnd)

Text: Lze si navolit typ, barvu a velikost pisma.

e Bring To Front a Send To Back (obr.58): Slouzi pro praci s vrstvami, napf.,

kdyz se dva utvary piekryvaji a je potieba dat jeden do popiedi.
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Obr.58: Ukazka prace s vrstvami.

Align: Sefazeni dvou a vice nakreslenych struktur. Struktury lze sefadit
horizontalné nebo vertikalné: nahoru, dold, na stted, vpravo a vlevo.

Clean Molecule: ZlepSeni vzhledu vybrané struktury. VSechny vazby a thly
Jjsou stejné velké.

Flip: Pfevraceni celé vybrané struktury horizontalné nebo vertikalné.

Rotate: Rotace pouze podle vazby, horizontalni nebo vertikalni.

Group: Spoji vybrané objekty do jednoho celku, pak lze s nimi pracovat jako
s jednim celkem.

Obracenou funkci je nastroj Ungroup, ktery spojené objekty rozpoji. S kazdym
objektem lze pracovat opét individualné.

Crop: Skryje ¢asti vn€ obdélnikové oblasti, kterou specifikujeme.

Smooth: Piebuduje a uhladi vybrany nepravidelny utvar nebo nepfietrzitou
linku do zakulacenych obrysu.

Unsmooth: Opaéna funkce k Smooth. Zakulacené obrysy pievede na pivodni

zaSpicatélé.

» Menu Templates:

Obsahuje mnoho piredkreslenych $ablon ihned k pouziti. Jsou to napt.: alfa a
beta D-cukry, aminokyseliny, aromatické slouCeniny (benzen, naftalen,
anthracen), mnoho druht reak¢nich Sipek, baze pro tvorbu DNA a RNA,
bicyklické slouceniny, karbonylové skupiny a slouceniny, uhlovodikové
fetézce, funkéni skupiny (PO43', NOys), cyklické slouceniny (benzen,
cyklohexan), heterocykly (furan, pyridin, thiazol, pyrrol), skupiny s dusikem
(kyanid, azid, nitrat), nakreslené orbitaly, skupiny obsahujici fosfor ( fosfit,
fosfat) atd.

» Menu Chemistry:
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Residue: Zde lze tvofit nazvy nebo jen zkratky pro nakreslené struktury.
Napftiklad Ph pro fenyl, Met pro methyl,atd.

Calculate Mol Values: Nastroj k urceni relativni molekulové hmotnosti,
sumarniho vzorce a procentualniho zastoupeni jednotlivych prvkl v molekule.
View Molecule in RasMol: Soucasti ISIS/Draw je propojeni na program
RasMol, ve kterém lze vizualizovat a analyzovat molekuly.

Renumber Atoms: Tento nastroj umi precislovat atomy.

» Kontrola chemie: program upozorni na chybu v nakresu, kterou lze okamzité odstranit.

Pti pfekroceni vaznosti se objevi tabulka Valence Warning.

5.4 CHEMWESB 3.1.4 (0br.59)

I ChemWeb - Untitled

File Edit Arrange Options Font Size Style Other

oo
PIN T

Illee D123

1|1Clolp|7 ||/
Here AN

Obr.59: Ukazka ¢asti ChemWebu.

SVISLA LISTA:

Obsahuje nasledujici vybrané nastroje a funkce, které souvisi s kreslenim a popf. jejich

vyznam neni ziejmy, ale jsou analogické jinym programum.

> Retézce E: Lze nakreslit dlouhé uhlovodikové fetézce, napf. pii kresleni mastnych

kyselin a jejich derivata.

» Vazby: jednoduchd, dvojna, trojna, ¢arkovana a tucna, stereo vazby a nedefinované

vazby.

. Libovolné& dlouhou vazbu Ize nakreslit s drzenim klavesy Shift.

» Sablony: Cyklobutan, cyklopentan, cyklohexan a jeho Zidli¢kovd konformace,

cykloheptan , cyklooktan a orbitaly.

» Reakéni schémata:
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e Reakéni $ipky: Jednoducha, zpétna, obousmérnd, jednoducha cEarkovana.

S nastrojem @ Ize nakreslit libovolné velkou a zakiivenou Sipku, s hrotem na
za¢atku/na konci nebo na zadatku i na konci. Libovoln€ dlouhou reakéni Sipku
lze nakreslit s drzenim klavesy Shift.
» Zavorky: Lze nakreslit hranaté, kulaté a sloZzené zavorky. VyuZitelné napt. pti kresleni
polymert.
» Geometrické utvary: Obdélnik, zaobleny obdélnik, trojihelnik a nepravidelné utvary.
» Lze nakreslit anionty, kationy a radikaly.

MENU CHEMWERB:
V sobé ukryva vybrané nastroje a funkce:
» Menu File: Kromé béznych funkci (new, open, save as) nabizi tyto funkce:
e Nakreslené struktury lze exportovat do formatu .cw2, .wmf, .scf, .mol, .chm,
.gif.
» Menu Arrange:
e Bring to Front a Send to Back (obr.60) slouZi pro praci s vrstvami. VyuZzitelné

pii ptekryvani dvou struktur, z nichZ je potieba dat jednu do popredi.

Obr.60: Prace ve vrstvach.

e Nastroj Group spoji vSechny vybrané objekty do jednoho celku, pak lze s nimi
pracovat jako s jednim objektem.

e Opacnou funkci je Ungroup, ktera spojené objekty rozpoji opét do jednotlivych
struktur.

e Rotate: Nakreslenou strukturu Ize pootocit dle zvoleného uhlu.

o Flip: Nakresleny objekt 1ze pfeklopit horizontalné nebo vertikalng.
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e Nastroj Align slouzi k sefazeni dvou a vice nakreslenych struktur. Struktury
Ize sefadit do fady horizontalné nebo vertikalné: vpravo, vlevo, na stted,
nahoru a dold.

» Menu Options:

e Show Rulers : Lze zobrazit pravitko v horni a levé ¢asti kreslici plochy, ur¢ené
pro piesnéjsi kresleni objekta.

e Show Reduced View: Lze zobrazit malé okénko, které je soucésti pracovni
plochy a jsou v ném vidét v§echny zmenSené nakreslené struktury.

e Color: Zména barvy popisek, vazeb, atomd, struktur, ohranicujicich car
nakreslenych objekti. Na vybér je 8 barev.

e Set Background Color: Zména barvy kreslici plochy.

e Line Width: Zména tloustky vazby, ohrani¢ujici ¢ary, $ipky, atd.

» Menu Style:

e Zde jsou k dispozici ur€ité typy pisma. Také je zde umistény nastroj pro psani

horniho a dolniho indexu.
» Menu Other:

e Calculate mass: Funkce, ktera slouzi k uréeni sumarniho vzorce, relativni
molekulové hmotnosti a procentudlniho zastoupeni jednotlivych prvkl
v molekule.

e Check chemistry: Zkontroluje spravnost nakreslené struktury a ukaze vSechny
chyby v zobrazeni dle ndzoru programu, které l1ze ihned opravit.

e Clean up: Upravi nakresleny objekt, ktery tak ma nésledn¢ stejn¢ dlouhé vazby
a stejné velké vazebné uhly.

e Periodic table: K dispozici je periodicka tabulka prvkl (obr.61), kterd prvotné
slouzi k vkladani atomi potiebnych ke kresleni struktur. U kazdého prvku se
ukéze relativni molekulova hmotnost, pofadi prvku v periodické tabulce prvka
a moznad oxidacni Cisla. U nékterych prvkli se zobrazi slouceniny nebo
skupiny. Napi. u C: CH,, Me, Et, CcH4; Hg: HgCl, HgBr; O: COOH, OH,
CHO, CO; S: SH, SO, SOCI, SOBr.
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KCaScTiVCrMnFeCoNiCuZnGaGeAs-: it .
Rb|[St [ |[2r |[Nb|[Mo|[Tc |[Ru|[Rb|[Pd [Ag [Ca|[in [[Sn|[Sb |Te fi  iixe
Cs |[Ba][La [Hi |[Ta |[W |[Re][0s][ir [Pt |[Au|[Hg][T1 |[Pb][Bi [Po AtRn
Fr ||Ra|Ac

Ce [|Pr ||Nd|{[Pm|{Sm| Eu|{Gd|/Tb |[Dy|Ho [ Er ||Tm|¥b|(Lu

Th |[Pa|[U |[Np|[Pu][Am|[Cm|[BK[Cf |[Es |[Fm|[Md|[No][Lr

Obr.61: Periodicka tabulka prvka.
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e Woewyr

6. Srovnani nejdilezitéjSic

h funkci jednotlivych programu

VYBRANE FUNKCE ChemSketch | BKchem | ISIS/Draw | ChemWeb
Pravitko na kreslici plose ano ne ano ano
Mrizka na kreslici plose ano ne ano ne
Kresleni ionth a radikala ano ano ano ano
Kresleni stereo vazeb ano ano ano ano
Periodicka tabulka prvkl ano ne ano ano
Databaze Sablon ano ano ano ano
Tvorba tabulek ano ne ne ne
Popisovani nakreslenych objektu ano ano ano ano
Cislovani atomi ano ano ano ne
Urceni sumarniho vzorce a

relativni molekulové hmotnosti ano ano ano ano
Generovani nazvu slouceniny ano ne ne ne
Generovani tautomert ano ne ne ne
Generovani stereodeskriptort ano ne ne ne
Generovani retézce SMILES a pouze

InChl a naopak ano generovani ne ne
Znaménko plus ano ano ano ne
Reakéni Sipky ano ano ano ano
Experimentalni podminky ano ne ne ne
Kalkulator reakénich dat ano ne ne ne
Pievraceni struktur ano ano ano ano
2D a 3D rotace ano ano ano pouze 2D
Zarovnani objektl na plose ano ano ano ano
Seskupeni objekti ano ne ano ano
Kresleni a prace ve vrstvach ano ano ano ano
Upozornéni na chybu v nakresu ano ano ano ano
Export do formétu .pdf ano ano ne ne
Podpora funkce OLE ano ne ano ne
Hodnoceni celkem 90% 50% 70% 30%
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7. Slovnicek

ANGLICKY CESKY ANGLICKY CESKY
add pfidat new novy

align sefadit open oteviit

angle uhel paste vlozit

arc oblouk pattern vzorek

arrow Sipka polygon uzavieny utvar
attach pridélit polyline otevfeny utvar
bold tuéné (pismo) polymers polymery

bond vazby print tisknout
bracket zavorka properties vlastnosti
calculate vypocitat reaction reakce

callout bublina (popisky) rectangle obdélnik

chain fetézec redo o krok dal
check ptekontrolovat rename pfejmenovat
close zaviit renumber precislovat
color barva remove odstranit

copy kopirovat replace nahradit

Crop ofiznout resize zmenit velikost
curve kfivka rotate rotovat

delete vymazat rounded zaobleny
density hustota ruler pravitko

draw kreslit save ulozit

edit upravovat scale méfitko, stupnice
elipse elipsa select vybrat

eraser guma send poslat

exit zaviit set umistit

fill vyplnit shadow stinovéni

flip preklopit show ukézat

formula vzorec smooth vyhladit
generate generovat subscript dolni index
grid miizka superscript horni index
group seskupit objekty template Sablony

hide skryt torsion torzni

insert vlozit underline podtrZzené pismo
italic kurziva undo Zpét

length délka ungroup rozpojit ze skupiny
line ptimka volume objem

molar molarni weight hmotnost
move pohybovat width Sitka
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8. Zavér

Bakalafskd prace se zabyva ¢tyfmi zdarma dostupnymi chemickymi kreslicimi
programy, ChemSketch 10.0, BKchem 0.12.0., ISIS/Draw 2.5 a ChemWeb 3.1.4. VSechny
programy jsou popsany formou recenze a jsou zhodnoceny dle nabizenych dulezitych a
zajimavych funkci. Byla vytvofena tabulka, ktera vzajemné porovnava popisované programy
dle nekterych vybranych funkci. Kazdy program je doplnén subjektivnim procentuelnim
ohodnocenim a dale jsou u n¢j uvedeny jeho klady a zédpory. Pro snadnéjsi zvladnuti
programu je v dispozici maly slovni¢ek, ve kterém jsou prelozeny nékteré vybrané nazvy
nastroju a funkci.

ACD/ChemSketch nabizi v konkurenci vSech ostatnich programi nejvice funkci, disponuje
velice vydafenym grafickym rozhranim a stale se, alespoil prozatim, objevuji novéjsi verze.
Na druhou stranu je potfeba na osvojeni vSech jeho funkci delsi doba.

BKchem nabizi oproti programu ChemSketch velmi malo funkci a jeho grafické rozhrani neni
tak zdaftilé; jiz del$i dobu neprochazi vyvojem. Vyhodou programu BKchem je vSak kratsi
doba na osvojeni a moZnost instalace v Ceském jazyce. BKchem lze také jako jediny
z recenzovanych programu pouzit v prostiedi Linux.

MDVL ISIS/Draw nabizi ve srovnani s ChemSketchem mén¢ funkci, jeho grafické rozhrani
nepatii mezi nejhorsi. ISIS/Draw v porovnani s ostatnimi programy vyzadoval nejkratSi dobu
na osvojeni.

ChemWeb obsahuje ve srovnani s ChemSketch velmi strohou nabidku funkeci a jeho grafické
rozhrani neni vibec zdafilé; jiZ nékolik let neprochazi zadnym vyvojem. Na osvojeni
programu je potfeba mnohem delsi doba nez u vsech ostatnich.

Vsechny programy jsou dostupné v anglické verzi, jediny BKchem nabizi préci
ve vice jazycich, z nichz jeden je Cestina.

Po vzajemném srovnani recenzovanych chemickych kreslicich programi jsem dospéla
k zavéru, Ze diky mnoha funkcim, pfijemnému uZivatelskému prostedi a efektivni praci je

momentalné€ nejlepsi program ACD/ChemSketch.
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