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Abstrakt

Pfedmeétem prace je zhodnoceni problematiky vzorct ve vyuce organické chemie na stfedni
$kole, zhodnoceni souc¢asného stavu softwaru pro kresleni chemickych struktur a vyvoj VCL
komponent pro chemické kresleni. V soucasnosti dostupny software je na vysoké odborné
urovni a v chemické praxi ma §iroké pouziti, nehodi se vsak pro pouziti ve vyuce na druhém
a tretim stupni. Vysledkem prace jsou komponenty pro vytvareni, zobrazeni a manipulaci
s chemickymi vzorci jednoduchych organickych latek v souladu s pozadavky stredni $koly
Soucasti prace je také aplikace ukazujici zakladni vlastnosti vyvinutych komponent. Kom-
ponenty i aplikace jsou vytvorfeny v prostiedi Borland Delphi 2005. CD s elektronickou verzi

textu, zdrojovymi kody komponent i aplikace a spustitelnou verzi aplikace je prilozeno.
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UVOD

Chemické nazvoslovi, véetné tvorby vzorct, je zakladnim prostfedkem dorozumivani v che-
mii. Ma tedy své nezastupitelné misto i ve vyuce chemie, zejména pak na stfedni skole, kde
je vétsi podil teoretického uciva. Zéci se zde setkavaji s nasledujicimi typy vzorct: stechio-
metrickym (empirickym), sumarnim (molekulovym, souhrnnym), funkénim (racionalnim),
konstitu¢nim racionalnim a konstitu¢nim rozvinutym (strukturnim). Pfi vyuce anorganické
chemie se pak klade diiraz na vzorce stechiometrické a funk¢ni. Naopak pfi vyuce organické

chemie jsou upfednostiiovany vzorce konstitu¢ni (zejména racionalni).

Prace se vzorci organickych latek je vzhledem k jejich grafické slozitosti obtizna jak pro zaky
tak pro ucitele. Kvili hektickému tempu vyuky pak casto dochazi k tomu, Ze Zaci vzorce bez-
myslenkovité prekresluji z tabule nebo jesté hiife z promitanych prezentaci. Tento stav potom
vede k nepochopeni vyznamu vzorce jako nositele informace o strukture a vlastnostech dané
latky. Také ucitelé jako by se vzorci v organické chemii bojovali. Pfi vlastnim vykladu je
pouzivaji v omezené mife, v psanych materialech je pak se zna¢nym usilim kresli ru¢né, a to
i kdyz k tvorbé doprovodného textu pouzivaji prostiedky vypocetni techniky, nebo kopiruji

stale stejné vzorce z ucebnic.

Pouziti vhodného softwaru pro vytvareni vzorcii organickych latek by mohlo byt rozumnym
feSenim vyse nastinéného problému, pokud by doslo k vyraznému usnadnéni tvorby vzorci,
a zbyl by tak ¢as na zamysleni se nad jejich vyznamem. Vyvojem takového softwaru se zabyva

tato prace.



1 VYCHODISKA

1.1 Vzorce v organické chemii na stfedni skole

V patém ro¢niku studia jsem absolvoval souvislou pedagogickou praxi z chemie na Prvnim

¢eském gymnaziu v Karlovych Varech. Ta probihala mimo jiné i v septimach osmiletého

gymnazia a ve tfetich ro¢nicich ¢tyfletého gymnazia, kde se na stfedni skole zacina s vyukou

organické chemie. Na zakladé vlastnich poznatkii a konzultaci s ostatnimi pedagogy jsem

dospél k nasledujicim zjisténim:

Z4ci maji hlavné ze zacatku tendenci pouzivat k oznacovani organickych latek sumar-

ni vzorce misto vzorcu konstitu¢nich.

Pfi vykladu organické chemie se pouzivaji vétsinou vzorce konstitu¢ni racionalni
s vypsanymi véemi skupinami véetné uhlikatych fetézcti. Tyto vzorce jsou také hojné

pouzivany v ucebnicich pro zakladni i stfedni skoly (viz kapitola 1.2).

Se vzorci pouzivajicimi lomené ¢ary a mnohouhelniky k vyjadfeni uhlikatych fetézcti
a cykld (zjednodusSené racionalni vzorce) se zaci setkavaji jen v pripadé jednodu-
chych cykld, ale i tam se projevuje zna¢nd mira abstrakce tohoto zapisu a ¢asto vede
k tvorbé nespravnych vzorci nebo nespravnému odvozeni struktury latky ze vzorce

(viz obrazek 1).

CHy_
CH, C_HL
A*—-—*H \ Ch, CH

CH 2

Obrazek 1: chybné Zakovské zapisy pomoci zjednodusenych racionalnich vzorcia



1.2 Ucebnice a jiné publikace pouzivané pfi vyuce

K vyuce na stfednich $kolach se pouziva fada publikaci. Jsou to zejména ucebnice (s dolozkou
Ministerstva skolstvi, mladeze a télovychovy, i bez ni), pracovni sesity, sbirky uloh a prehledy
uciva. Je samozrejmé, Ze je-li néjaka publikace pouzivana pfi vyuce, dochazi u ucitele i zaka
k prejimanti jejitho znaceni a terminologie. Pro moji praci bylo pak klicové, jak jsou v téchto
publikaci prezentovany vzorce organickych sloucenin. V nasledujicim prehledu vybranych
tituld se u kazdého budu podrobnéji vénovat grafické reprezentaci vzorci. Pro nazornost

vzdy pripojuji charakterizujici ukdzku.

1.2.1 Prehled stiedoskolské chemie

Druh publikace: ucebnice pro stfedni $koly (schvaleno jako ucebnice)
Autori: Vacik, J.; Barthova, J.; Pacék, J. a kol.

Vydavatel: SPN - pedagogické nakladatelstvi, a. s.

Rok vydani: 1995

ISBN: 80-85937-08-5

Zakladni ndzvy a vzorce uhlovedika

acyklickych nerozvétvenych nasycenych

CH, methan CH,(CH,},CH,  hexan
CH,CH, ethan CHCH,),CH,  hepan
CH,CH,CH, propan CHJCH),CH, okuan
CH,{CH,),CH, butan CH,(CH,,CH, nonan
CH{CH,),CH, pentan CH,CH,),CH, dekan
cvklickych nasycenyech T
o ] O 9
! T,
cyklopropan cyklobutan cyklopentan cyklohexan
; Bty 2 .
aromatickych i :
& I 5 ] r ¥ '
s 7 o =2 7 ) R N ”fl P
| | L
| o “L‘:\"'\"-T."\-_.-' ot !'L}%-M" 3 rwm
[ E H i I H
i benzen naftalen anthracen l'i.:!m!ﬁhl'r_‘_ll_ |

Obrazek 2: ukazka vzorciu — Piehled stiredoSkolské chemie
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7

Tato ucebnice postihuje celé ucivo sttedoskolské chemie véetné chemie organické. Jsou v ni
pouzity prevazné konstitu¢ni racionalni vzorce. Zjednodusené racionalni vzorce zde témér
vyhradné popisuji cykly. Tam, kde je racionalnich vzorce neposkytuji potfebné informace
o strukture latky, jsou nahrazeny vzorci geometrickymi, popfipadé ptislusnou projekei (Fis-
herova projekce, Haworthovy vzorce, ...). V racionalnich vzorcich se vétsinou vyskytuji kol-
mé vazby, u nékterych vzorcii s dvojnou vazbou jsou vazby vedeny pod tthlem naznacujicim
skute¢ny tvar molekuly. Psani levych koncovych methylovych skupin kolisd, vyskytuji se zde
zapisy CH,— i H,C—, u karboxylovych kyselin je pouzit zapis HOOC—.

1.2.2 Chemie pro ctyfletd gymndzia (2. dil)
Druh publikace: ucebnice pro stfedni skoly
Autofi: Honza J., Marecek, A.

Vydavatel: Nakladatelstvi Olomouc

Rok vyddni: 1998

ISBN: 80-7182-056-3

P

CH

#
CH—CH;y HC CH
CH—CH, H.C CH

R

CH
cyklobuten 1.3-cyklohexadien

Priklady k procviceni

1. Pojmenujte: a‘-][ B, b) H,C=C=CH—CH,
- CHy
o) Hal o G CH = Chy d) HaG = C—GHy—CHy— & —CHy @) |
|
CHy CHy CHy
i HL=CH - CHy— CHy —CHy— CHy — CH=CH;
HiC—CHy GHs JEH
. HC CH
9) HC=CH—CH—CH—G—CH=CH; )
HyC —CHz CH;—CHy HJL-._ eH
G

Obriazek 3: ukazka vzorci — Chemie pro ¢tyrleta gymnazia (2. dil)
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V tomto dile ucebnice je obsazen tivod do studia organické chemie — uhlovodiky a jejich
nazvoslovi. Pouzity jsou konstitu¢ni racionalni vzorce, prevazné s kolmymi vazbami. Zjed-
nodusené racionalni vzorce se zde témér nevyskytuji, pokud ano, pak v zejména souvislosti
s aromatickymi cykly, které jsou vyznaceny jako mnohouhelnik s kruhem uvnitf, naznacu-
jicim delokalizaci elektrontl. U koncovych levych skupin je striktné dodrzovano pravidlo, ze

vazba vzdy vyhazi z atomu uhliku (napf. H,C—, H,C=), a to i u cyklti a ,,zalomenych® fetézcti

(viz obrazek 3).

1.2.3 Chemie II v kostce pro stiedni skoly (Organickd chemie a biochemie)
Druh publikace: prehled uciva chemie pro stfedni skoly

Autoti: Kotlik, B.; Razickova, K.

Vydavatel: Nakladatelstvi Fragment, Havlickav Brod

Rok vydadni: 1997

ISBN: 80-7200-057-8

B: Heakee s psendokyselinami (C kyselinami)
C-kyseliny — organické latky, které vlivem bazi vvtvareji na uhliko volny el. par
napt.: - vodiky na uhliku v sousedstvi polami skupiny (- CO-, =NO, )
— wvodiky na uhliku s trojnou vazbou

| |
@ kyanhydrinovi syntéza: C=0 » HCN —= —C—0H  kyashydrin
| |

€N
CH, CH,CH,
I
@ adice acetylenu: C=0 + HCoCH =— H=C-=CsCH |-pemin-3-o
i |
H HO
@ aldolovi kondenzace (probihd v aldehydii a ketond, které maji H na o uhliku) = vznika aldol (B-hydroxyaldehyd)
SO o, 0
CH-C{  += CH-C{ - HO
H ‘H
IGr OoH

ar ol O we | 0
T4 R —eh—ef 2. CH-CH-CH-Cf . ou*
- « fi-cf = CcH- C-CH=C = ;
ch,-& £H, . = C- OOy s gy
H

Pozn.: Probihd-li reakee aldehydu a ketonu - Ay, probihd vidy na reaktivnéjsim karbonylovém uhliku (tzn. na aldehydu).
OH
A |
CH,=C{ + HCH,=C=CH, — CHy~ CH-CH,~ C-CH,
H

[ ]
o) ]

U aldehydi, které nemaji vodik na & uhliku, probihid Cannizarova reakee (viz oxidatné redukZni reakce).

Obrazek 4: ukazka vzorcia — Chemie II v kostce
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Chemie v kostce je prehledova publikace urc¢ena pro pfipravu studentt k maturité a k pri-
jimacim zkouskam na vysokou $kolu. Dil II obsahuje ucivo organické chemie a biochemie.
V zapisu vzorci opét prevazuji vzorce racionalni, k vyznaceni vazeb jsou vSak pouzity bézné

rec

, =, —), coz vede k optickému ,,rozbiti“ vzort a znesnadnéni jejich cteni. Také

znaky (/, \,
pfi tisku doslo u nékterych vzorcti k posunu vazeb zptsobeném pravé zvolenou tiskarskou
technikou. Alkylové skupiny na levém konci fetézce autofi zapisuji ve stejném potadi jako
u téchto skupin v jiné poloze (CH,-, CH,=). Pro karboxylovou skupinu je pak pouzit zapis
HOOC-, ikdyz se zde vyskytuje i COOH- (!). Podobné v zapisu vzorcti aldehydi se mizeme
setkat se skupinou OCH- a OHC-.

2225 Sacharidy

I-A

| 2| HOO—CHOH—CH,OH glyceraldehyd

5 OH OH OH

b | ribosa
HCO—CH—CH—CH—CH sOH

¢ | CHy,CHOD ethanal
CH,—CHOH—CH, 2-propanal

OH OH

| I
e | HCO—CH—CH—CH—CH—CH,OH glukosa
I

OH OH
f| CH,—CHQ chlarethan
gl @ benzen
?il i
h CFI;.UH—'(.‘.U“E.‘.H—CH—(lIH—CH:DH frukiosa :
| |
| OH OH
|
I-A
L. (2), (b), (&), (h)
H H H
N _
C—C—C—0OH je opticky aktivni
& I
(8] HO H

3. sacharosa (disacharid)

Obrizek 5: ukazka vzorci — Ulohy ze stiedoskolské chemie
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1.2.4 Ulohy ze stiedoskolské chemie

Druh publikace: sbirka uloh pro stfedni $koly (schvaleno jako pomocna kniha)
Autofi: Ctrnactovd, H.; Klimova, H.; Vasileska, M.

Vydavatel: Statni pedagogické nakladatelstvi v Praze

Rok vydani: 1991

ISBN: 80-04-25838-7

Sbirka je urcena k opakovani a procviceni uciva chemie na stfedni $kole. Obsahuje ulohy
z obecné chemie, anorganické chemie, organické chemie a biochemie. V ¢asti vénované orga-
nické chemii jsou pouzivany hlavné konstitu¢ni raciondlni vzorce, bohuzel vSak zapisova-
né pomérné nekonzistentné. Objevuji se zde skupiny CH,- i H,C-, dvojice HC= a CH=, ¢i
dokonce HOOC- a HCOO- jako karboxylové skupiny a HOC- ve vyznamu aldehydu! Zjed-
nodusené racionalni vzorce opét hraji hlavni roli ve zobrazovani cyklt, ty aromatické jsou
pak vyznaceny delokaliza¢nim kruhem. Nékteré skupiny jsou zapisovany pomérné nepre-
hlednym az zavadéjicim zptisobem, napt. CH,OHCHOHCH,OH. Snad nejktiklavéjsim pro-

hreskem je pak pouziti béZznych raciondlnich vzorcti k oznaceni sacharida (viz obrazek 5).
1.2.5 Odmaturuj z chemie

Druh publikace: prehled uciva pro stfedni skoly

Autori: BeneSova, M; Satrapova, H.

Vydavatel: Didaktis

Rok vydani: 2002

ISBN: 80-86285-56-1

Publikace si klade za cil poskytnou zdjemctim celkovy prehled uciva chemie na stredni sko-
le, zejména pak pomoci s pfipravou pro maturitu. Racionalni konstitu¢ni vzorce zde opét
prevazuji, mezery kolem vazeb v nich vsak spise navozuji dojem matematickych operatorti
nez vyznaceni spojeni atomt. Co se tyce zapisu levych koncovych skupin, pfevazuje poradi
uhlik, vodik, i kdyZ i zde najdeme zapis H,C-. Ostatni skupiny ptipojené zleva pak zachova-
vaji standardni zdpis (napt. HO-, H N-), pti pozorném prostudovani knihy mtZeme objevit
jeden vyskyt skupiny OH-. Karboxylova skupina je zapisovana na zacatku fetézce HOOC-.

Pro zapis aromatickych cykld autofi pouzivaji notaci s dvojnymi vazbami.

14



Z-methylbutan

2. 4-dimethylpentan

I-methylhex-2-en

propyn

hexa-1.3,54rien

cyklohexa-1,3<dien

2,3-diethylbuta-1,3-dien

Fmethyleyklopenten

1 3 4
CH,- CH=CH ~CH,
I
CH,

| CH, CH,

I
¥

ri ] el 5
CH - CH,~ CH = CH,
I

CH,

1 ks 1
CH,-C=CH-CH,
i

CH,-CH,-CH,

CH=C-CH,

1 3 1 4 i &
CH,=CH-CH=CH-CH=CH,

2 i
CH,-CH,- € = C =CH,=CH,

methyl
ethyl
propyl

izopropyl
butyl
izobutyl

methylen

¢thylen

propylen

benzyl

vinyl {ethenyl)

CH,-
CH,CH,
CH,CH,CH,-
CH, .

“CH
CH,

CH,CH,CH,CH, -

CH, .
" CH-CH,-

CH ’

~CH,-

- CH,CH,-

allyl {propen-2-yl) CH,=CHCH, -

cyvklopentyl [E}'
—

| P
| evklohexyl |
evklohexy .
g
| fenyl | |
| S
A
I-nafiyl '
2-naftyl i
1,2-fenylen @

Obrazek 6: ukazka vzorci — Odmaturuj z chemie

1.3 Editory chemickych struktur

Pro kresleni chemickych struktur na PC existuje fada programt od nejjednodussich, umoz-
nujicich pouhé kresleni a uklddani vzorci, aZ po komplexni systémy vyuzitelné v chemickém
vyzkumu ¢i pramyslu. Ne vSechny jsou vsak vhodné pro pouziti ve vyuce, zadny z nich neni
dostupny v Cestiné a ani jejich cena neni zanedbatelnym faktorem. V nasledujicim prehledu

uvadim ¢tyfti celosvétové nejpouzivanéjsi editory: ISIS/Draw, ChemDraw, ACD/ChemSketch

a Drawlt, hodnocené zejména pro pouziti ve vyuce.
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1.3.1 ISIS/Draw

Vyrobce: MDL Informations System, San-Leandro, California 94677, USA.
URL produktu: http://www.mdl.com

Posledni verze: 2.5

Rok vydani: 2003

Licence: Freeware pro akademické a domaci pouziti, cena rozsifené komercni verze se pohy-
buje okolo 18.000 K¢ (740 USD).

Operace se soubory a daty: Freewarova verze podporuje ukladani pouze v nativnhim forma-
tu (.skc) a formatu TGE, ostatni formaty (napf. MOL) jsou dostupné pouze v komercni
verzi. Ke strukturdm lze vlozit obrazky v grafickych formatech EMF a WME, exportovat
kresbu do béznych grafickych formata nelze. Editor podporuje technologii OLE (Object
linking and embedding - pfipojovani a vkladani objekta jinych aplikaci dokument) jak
pro vlozeni cizich objektt ke kresbam, tak pro vlozeni svych kreseb do cizich dokumentt

s moznosti opétné upravy.

Kresleni chemickych struktur: Zakladnim principem kresleni je v ISIS/Draw umistovani
preddefinovanych objektt (vazeb, atomi, cykld, ...): Pfi pfidavani dal$ich objektd jsou
tyto prichytavany k jiz nakreslenym objektiim nebo k mfizce. Tento zptsob je pohodlny
pro rychlé kresleni s pevnou délkou vazeb. Vychozim typem vzorct jsou zjednodusené
racionalni, pro kresleni klasickych racionalnich vzorcti je potfeba ru¢né nastavit zobrazo-
vani uhlikovych a vodikovych atomi a zménit délku vazby, aby nedochazelo k prekryvani
za sebou jdoucich skupin v fetézcich. Standardné je pouzivano bezpatkové pismo Arial,.

Editor podporuje vazby pro prostorové vzorce.

Dalsi funkce: Program také umoziuje jednoduchy prevod nakreslenych struktur do 3D-zob-
razeni, ovéem pouze pro ilustrativni ucely, neni zde totiZ pouzivan zadny optimalizacni
algoritmus pro urceni vzajemné polohy atomti a délky vazeb. Dale se zde vyskytuje fada
pomocnych nastroji: kresleni cas a zakladnich geometrickych tvard, vlozeni popisné-
ho textu, prace se vzorci polymert a rovnic/reakénich schémat. Vlastnosti umisténych
objektti (barva, velikost, typ pisma, atp.) 1ze kromé celych objektli nastavovat jednotlivé
i pro casti struktur (atomy, vazby). Pfidanim zasuvnych modult lze aplikaci déale rozsi-
fovat, jednim s takovych modulil je napfiklad ADC/Name pro pojmenovani struktury a

pro vytvoreni struktury z nazvu.
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Obrazek 7: ISIS/Draw — zakladni nabidka a Sablony vzorcu sacharidi
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1.3.2 ChemDraw Ultra

Vyrobce: CambridgeSoft Corporation, Cambridge CB5 8LA UK
URL produktu: http://www.camsoft.com

Posledni verze: 9.0

Rok vyddani: 2005

Licence: Komer¢ni nebo akademicka licence. Cena komercni verze se pohybuje okolo
43.000 K¢ (1.790 USD), licence pro skoly do 5.000 studentt je nabizena za ro¢ni poplatek
cca 135.000 K¢ (5.600 USD).

Operace se soubory a daty: Program podporuje fadu formatt pro import a export vzorci
(»chemické” formaty MOL, CML, ISIS sketch, grafické formaty: GIF, JPEG, WME, EPS).
Do dokumentti se daji vkladat OLE objekty jinych aplikaci a taktéz nakreslené vzorce lze
vlozit do jinych dokumenti pomoci technologie OLE. Pfi vytvareni novych dokumentt

1ze zvolit z fady Sablon podle zaméfeni dalsi prace (viz obrazek 8).

Kresleni chemickych struktur: Zakladni operace vytvareni vzorcu je podobna jako u ISIS/
Draw - vazby zachovavaji pevnou délku a jejich thel se méni po preddefinovanych kro-
cich, standardné se nezobrazuji atomy uhliku. Zména oznaceni atomu se provadi pomoci
textového nastroje, ktery umoziuje nastavit na misto atomu jakykoli text. Pfi kresleni se
automaticky provadéji nejriiznéjsi kontroly spravnosti (vaznost atomt, zapis skupiny) a
nalezené problémy jsou ihned vyznaceny. Upozornéni se objevi dokonce v pripad¢, ze
z neoznaceného atomu uhliku vychazeji dvé vazby proti sobé a mohlo by tak dojit k jeho
zneviditelnéni. V nabidce je celd fada typti vazeb (napf. vazby s necelociselnou cetnosti,

prostorové vazby, ...), $ablony orbitalti, reakénich Sipek aj.

Dalsi funkce: Editor umi pracovat s vicestrankovymi dokumenty, téméf kazdou vizualni
vlastnost nakreslenych objektt lze upravovat (barvu, pouzité pismo, velikost, ...). Zvlast-
nosti je komplexni 3D editor (Chem3D - soucast baliku ChemOffice nebo dodavan
zvlast), do kterého se daji prevést vSechny vzorce a jejich vysledny obraz lze opét vlozit
do stejného dokumentu. Nechybi moznost ur¢eni ndzvu ze vzorce a vytvoreni struktury
dané nazvem. V programu je také obsazen zajimavy nastroj na zakreslovani a vyhodno-
covani desek TLC a robustni vypocetni nastroje. Zjednodusena verze editoru (bez vypo-
¢etnich ¢asti) je volné dostupna jako zasuvny modul do internetovych prohlizect, ¢imz je
umoznéno vizualni zadavani vzorci v online dostupnych chemickych databazich (Orga-

nic sythesis, URL: http//www.orgsyn.org).
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1.3.3 ACD/ChemSketch

Vyrobce: Advanced chemistry development Inc., Toronto, Kanada
URL produktu: http://www.acdlabs.com

Posledni verze: 8.00

Rok vyddani: 2005

Licence: Freeware s nékterymi omezenymi funkcemi nebo akademicka licence pro jednotliv-
ce za cca 3.500 K¢ (149 USD).

Operace se soubory a daty: Spolu s ChemDraw patii ACD/ChemSketch k programtim vyba-
venym nejvétsim poctem formatt soubord, s kterymi umi pracovat. Kromé vlastniho
formatu (ChemSketch Domument .sk2) podporuje i formaty MOL, kresbu ISIS/Draw a
ChemDraw. Vytvoreny dokument lze exportovat také do grafickych formatt PCX, GIE
BMP, nebo WME. S vyhodou lze také vyuzit format Adobe PDE, ktery je v§ak dostupny
pouze v placené verzi. Importovat 1ze zminéné ,,chemické” formaty a vektorovy format
WME. Pri ukladani do posledné zminéného formatu se neukladaji informace o chemické
strukture, ale pouze vizualni vlastnosti, pfi opétovném nacteni takto ulozené struktury
se s ni pak da nakladat jen jako s kresbou. Z rastrovych formatt 1ze do dokumentu vlozit
pouze obrazek ve formatu BMP. Opét zde existuje moznost obsah dokumentu prevést do

jiné aplikace pomoci technologie OLE a vkladat OLE objekty do dokumentu.

Chemické kresleni: ChemSketch rozliSuje dva typy editace - strukturni a kresbu. Na rozdil
od predchozich dvou editort je kresleni volné, prachyceni do pevnych poloh se dosahuje
volbou v nabidce nebo pouzitim klavesovych prepinact Ctrl a Shift. Zakladni atomy jsou
k dispozici pfimo z panelu nastroju (viz obrazek 9), neni je tedy potieba zadavat jako
text., ostatni atomy Ize vybrat z periodické tabulky. Linearni racionalni vzorce lze zadavat
po upraveni délky vazeb, aby se skupiny nepiekryvaly a byly od sebe stejné vzdaleny. Sku-
pina CH, se tentokrat zobrazuje implicitné vodorovné, takZe jeji ipravu neni tieba pro-
vadét. Pro kresleni jednoduchych cyklii zde nejsou k dispozici $ablony, je nutno pouzit

funkci automatického vyrovnani struktury (viz obrazek 9).

Dalsi funkce: V progamu je k dispozici modul 3D viewer, kde se daji prohlizet a mérit pro-
storové modely nakreslenych struktur. Pro dosazeni ,,realného” vzhledu je pouzit interni
optimalizac¢ni algoritmus, ten lze v8ak pouzit pouze na struktury s béZnymi atomy a vaz-
bami. Generovani nazvl struktur je ve freewarové verzi omezeno. V placené verzi je také

k dispozici fada nastroju pro fyzikalné-chemické vypocty.
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Obrazek 9: ACD/ChemSketch — automatické vyrovnani vzorce, $ablona struktur
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1.3.4 Drawlt (ChemWindow)

Vyrobce: Bio-Rad Laboratories Inc., Informatics Division, Philadelphia PA 19104
URL produktu: http://www.chemwindow.com nebo http://www.bio-rad.com
Posledni verze: 5.0

Rok vyddani: 2005

Licence: Freeware pro akademické pouziti.

Operace se soubory a daty: Aplikace Drawlt je soucasti baliku KnowltAll (nastupce Che-
mWindow), ktery obsahuje dal$ich tfinact moduld pro praci s chemickymi daty, spek-
try, nazvy, fyzikalné-chemickymi vypocty, aj. Kazdy z téchto modult ma sviij vlastni
format soubord, z cizich formata v§ak neni mnoho podporovano (z bézné pouzivanych
jen MOL), grafické formaty pak vibec. Technologie OLE je podporovana obousmérné,
objekty z Drawlt lze vkladat do cizich dokumentti a do dokumenti vsech moduld lze
vkladat OLE objekty jinych aplikaci. Zvlastnosti tohoto editoru jsou ipravy Drawlt OLE

objektti pfimo v cizich dokumentech (podobny zptsob jako napf. MS Editor rovnic).

Chemické kresleni: Styl kresleni je opét podobny ISIS/Draw, s tim rozdilem, Ze v modulu
Drawlt Ize kreslit pouze chemické struktury, pro jejich kompozici a doplnéni o dalsi gra-
fické prvky je pak urcen modul Reportlt. Navigace je ponékud ztizena absenci kontextové
napoveédy, pripdané tipi. Zvlastné se chovaji nasobné vazby, jinak vypadaji pfi pouziti
$ablony a jinak pfi ru¢nim kresleni (viz obrazek 10). Béhem editace se neprovadi kontro-
ly chemické spravnosti, takze 1ze snadno nakreslit chybné vzorce (viz obrazek 10). Pro-
vedeni kontroly Ize pak vyvolat z kontextové nabidky. Nakreslené sturkutry lze prevést
do jednoradkovych racionalnich vzorct, avsak kresleni vétvenych racionalnich vzorci je
velice nepohodIné - skupiny je tfeba vypisovat ru¢né, ale jejich zobrazeni neni spravné,

vazby vychazeji vzdy z okraje skupiny, nikoli ze spravného atomu.

Dalsi funkce: Program umoznuje generovat nazvy struktur a naopak vytvaret vzorce z nazvu
podle doporuceni IUPAC. Akademicka verzde je omezena na maximalni pocet deset ato-
mu (atomy vodiku nepocitaje). Pfi vytvareni vzorce z nazvu se vsak neprovadi kontrola

spravnosti, a 1ze tak vytvofit napriklad buta-1,2-diyn.
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Obrazek 10: Drawlt/Reportlt — zakladni nabidka, vzorce, $ablona chemického nadobi
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1.4 Cile prace

Z predchoziho vyplyva, Ze soucasny software pro chemické kresleni je na vysoké odborné
urovni a umoznuje celou fadu operaci s vytvorenymi strukturami. Jeho vyuziti pro vyuku na
stfedni $kole je vice nez omezené. Zna¢nou nevyhodou je nedostupnost softwaru v ¢estiné,
prilisna slozitost ovladani, pokud by mél byt software pouzivan pfimo zaky. Zjednodusené
racionalni vzorce upfednostnované v chemii jako véde¢, a tedy i v editorech, se pfi vyuce pfi-
li§ nepouzivaji. U nékterych programt jsou také nezanedbatelné finan¢ni naklady na jejich

porizeni.

Cilem mé prace neni nahradit soucasny software, ale vytvorit k nému alternativu lépe pfti-
zptisobenou pozadavkiim vyuky na stfednich eventudlné zakladnich skolach. Zvolil jsem
formu VCL komponent s otevienym zdrojovym kodem, aby bylo mozné tyto dale rozvijet a
bez omezeni pouzivat pti vyvoji vlastnich aplikaci. K predvedeni zakladnich funkci bylo pak
nutné vytvorit ukazkovou aplikaci uz s ur¢itymi moznostmi vyuziti pfimo pfi vyuce chemie

nebo pro pripravu podklada pro vyuku.
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2 VYSLEDKY PRACE

2.1 Komponenty VCL (projekt chemistry.bpl)

Vysledkem prace jsou dvé vizualni komponenty (TFormulalmage, TFormulalnspector) a
jedna nevizualni komponenta (TChemData). Na prilozeném CD se nachazi jak zdrojovy
kéd, tak vytvorena knihovna (.bpl). Vsechny komponenty jsou zahrnuty v jednotce Formu-
lalmage, ta musi byt uvedena v klauzuli uses pripadné aplikace, ktera nékterou z kompo-
nent pouziva. Soucasti projektu je také datovy modul, ktery obsahuje instanci komponenty
TChemData s pfeddefinovanymi hodnotami a instanci standardni komponenty TImageList,

kde jsou ulozeny 3D nahledy skupin atomtl.

Jednotka Formulalmage je jadrem celé prace, jsou v ni definovany vSechny konstanty, datové

typy a tfidy urcené k zaclenéni do spustitelné aplikace.
2.1.1 Komponenta TChemData

Ttida TChemData je piimo odvozena ze zakladni tiidy pro vytvafeni VCL komponent

TComponent. Pfedstavuje objekt poskytujici chemicka data komponenté TFormulalmage.

Definice tvard cykli E|
wrcholy |Li|h|j,l vazeh |
3 050510 0:0: | 0:90:270:
4 101000, a0;90;270;:270;
4] 050510107 00,7 0:0; 0:90:90;270;:270;
B "0E0E: 0,351, 212:0;"1,212:0,7;"0,60E:7 05" 0:0 030301 80;270;270;

M) ‘ ESmm— ‘ H-“_I,Iprézdnit‘ Madist ‘ 0K E

Obrazek 11: TChemData — tiprava seznamu cykla
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Jsou zde definovany vlastnosti atomi a skupin zacelnitelnych do vzorce, tvary cykll, seznam
trividlnich nazva (pro budouci podporu nazvoslovi) a odkaz na seznam ukazkové obrazky

skupin pro vizualni komponentu TChemInspector.

Seznam funkcnich skupin

skupinal vaz| prednazey piedpona zakondeni |spec:. ~
1 C 4 A8 =
2 MWOZ |1 hitro
3 I 1 jod
4 F 1 Flucr
a] Cl 1 chlor
B Br 1 brom
7 5 2 this * BS
8 ] 2 V] BS
3 MHZ 1 amiro arniry
10 j0aH 1 hpdroperosy hydroperoxid
11 SH 1 sulfaryl thial
12 [OH 1 bupdrony al
13 |CO 2 (ata] an B v

Now | Smast | wersawnt | mesix | [TEE | zw
Obriazek 12: TChemData — definice vlastnosti skupin
& DefDM.Shapes Imagel ist E]
Selected Image
R S Ok
| _I -~ Cancel
-
v =(° s |
Images Ll
-8 .- & @ =
5 4] 7 g 9
& *
Add... : - Delele Clear Exymnl...

Obriazek 13: TChemData — ukazka pripojeného seznamu 3D obrazku
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2.1.2 Komponenta TFormulalmage

S touto komponentou se pfimo setkava uzivatel odvozené aplikace. Trida TFormulalmage
je potomkem obecné tfidy TCustomControl, ktera slouzi jako zaklad viditelnych ovladacich
prvki. Komponenta zajistuje vykreslovani chemického vzorce, jeho tpravy pomoci techno-
logie Drag and drop, a manipulaci s daty. Definuje udalosti, které umoznuji vyvojarim kom-

ponentu ucelné zaclenit do svych aplikaci a zajistit interaktivni odezvu.

Vzorec je v komponenté reprezentovan ve dvou urovnich — chemické a grafické. Chemicka
uroven vyjadfuje topologii struktury a nese informace o jednotlivych skupinach a vazbach.
V této reprezentaci jsou cykly chapany jako dale nedélitelné jednotky - specialni ptipady sku-
pin. Takto pojatd struktura tvoii z pohledu teorie grafi strom, kde uzly jsou tvofeny jednot-
livymi skupinami (véetné cyklit) a hrany predstavuji vazby. K uchovavani struktury je pouzi-
to vétveného dvousmérného spojového seznamu. Pro usnadnéni hromadnych operaci nad

strukturou jsou jednotlivé uzly (tfida TNode) jesté zaclenény do kolekce (tfida TNodeList).

Grafickd uroven je reprezentovana obecnym grafem (z pohledu teorie grafii). Uzly predsta-
vuji skupiny nebo vrcholy v cyklech (tfida TVertex) a hrany predstavuji vazby (ttida TEdge).
Graf je ulozen ve seznamech vrcholt (tfida TVertexList) a hran (tfida TEdgeList). Kazda hra-
na v sobé obsahuje odkazy na ji ptislusejici vrcholy. Tato struktura ma pak pfimou vazbu na
zobrazeny vzorec a vystup pii exportu do grafickych formatii. Naopak pfi ukladani do nativ-

niho formatu se nezachovava a po otevfeni je znovu vygenerovana.

Komponenta podporuje upravy vzorce pomoci technologie Drag and drop (v ramci aplika-
ce). Pomoci této funkce 1ze ménit pozici vzorce v ramci hranice ovladaciho prvku. Pokud
ma zdrojovy ovladaci prvek nastaven typ zpracovani pfi tazeni (vlastnost DropType), 1ze ho
presunout na jinou instanci TFormulalmage, kde je po vyhodnoceni podminek akceptovan
a je s nim provedena pozadovana kombina¢ni operace: pripojeni jako skupiny, nahrazeni

skupiny, smazani uzlu (viz obrazek 13).

Operace se vzorcem lze provadét také pomoci verejnych metod a vlastnosti.

)
c%{_‘gull

'1"{3045 (Hy—CHy—CH;—CH,
| H,C—CH5—CH;—CH5—CH,

Obrizek 14: TFormulalmage — operace drag and drop (pFesun, zména skupin)
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nazev metody typ parametry popis

Create konstruktor AOwner: TComponent Zakladni konstruktor

Destroy destruktor - Zakladni destruktor

Paint procedura - Vykresli ovladaci prvek.

DrawToCanvas procedura Canvas: TCanvas Vykresli obsah na platno dané

CrearBkg: Boolean parametrem Canvas.

BeginUpdate procedura - Zahdji aktualizaci prvku a zabrani
ptekreslovani az do zavolani meto-
dy EndUpdate.

EndUpdate procedura - Ukon¢i aktualizaci prvku a opét
umozni prekreslovani.

Assign procedura Source: TPersistent Duplikuje vzorec podle obsahu
parametru Source, musi byt poto-
mek tiidy TFormulaImage.

CopyToClipboard  procedura CopyMode: TFrmCopyMode  V zavislosti na parametru
CopyMode zkopiruje vzorec do
schranky Windows jako BMP,
WME a v nativaim formatu.

GetDraglmages funkece - Vraci seznam obrazku pro zobra-

(vysledek): TDraglmageList ~ zeni pfi operaci drag and drop.

SetBounds procedura AlLeft: Integer Nastavi ohrani¢eovaci obdélnik

ATop: Integer podle parametru, prekresleni se
AWidth: Integer provede jen jednou.
AHeight: Integer
IsEmpty funkce - Vraci True, pokud je vzorec prazd-
(vysledek): Boolean ny, jinak vraci False.
StartDragNew procedura - Zahdji operaci drag and drop, hot-

spot nastavi na poc¢ateéni uzel.

Tabulka 1: TFormulalmage — prehled vefejnych metod

nazev vlastnosti  datovy typ popis

Canvas TCanvas Kreslici platno

Nodes TNodeList Kolekce uzlt; Nastaveni této vlastnosti zptisobi zménu vzorce.
SelectMode TFrmSelectMode  Typ vybéru (zadny, volné pozice, pouzité pozice, vrcholy)
SelectedNode TNode Aktualné vybrany uzel (nil = zadnd)

SelectedPoss Integer Aktualné vybrand pozice (-1 = zadna)

CarbCouint Integer Udavé pocet uhlikovych atomu v fetézci (jen pro ¢teni).
RingCount Integer Udava pocet cyklu (jen pro Cteni).

DragNode TNode P1i tazeni urcuje uzel, za ktery byl vzorec uchopen.

DragPos Integer Prti tazeni uréuje pozici na uzlu, ve které byl vzorec uchopen.
FreeOnDrop Boolean Urcuje, zda ma byt objekt pfi ukonéeni drag and drop uvolnén.
ChemData TChemData Ukazuje na komponentu s chemickymi daty.

DropTarget TFormulalmage  Pri taZeni nastaven na prvek, pres ktery je tazeno.

Tabulka 2: TFormulalmage — pi‘ehled vefejnych vlastnosti
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nazev vlastnosti  datovy typ popis

Width Integer Udava sifku ovladactho prvku.

Height Integer Udava vyska ovladaciho prvku,

AutoSize Boolean Nastavenim na True bude prvek ménit velikost podle obsahu.

AutoCenter Boolean Nastavenim na True bude prvek umistovat pocate¢ni uzel
vzorce do stiedu prvku.

Align TAlign Ur¢uje typ zarovnani vzhledem k rodi¢ovskému prvku.

Visible Boolean Nastavenim na True se prvek zobrazi.

Font TFont Ur¢uje zakladni pismo pro popisky skupin.

DragMode TDragMode Urcuje, zda lze prvek pretahovat (nastavenim na
dmAutomatic).

Text String Textova reprezentace topologie vzorce.

StartX Integer Ur¢uje vodorovnou pozici prvniho uzlu.

StartY Integer Ur¢uje svislou pozici prvniho uzlu.

Modified Boolean Indikuje, zda byl vzorec zménén od posledniho ulozeni.

DrawStyle TItemDrawStyle Ovliviiuje vykreslovani vazeb a skupin.

Zoom Double zvétSeni/zmens$eni zobrazeni (1 = normadlni velikost)

LineLength Integer Urcuje délku vazeb (v bodech).

LineColor TColor Urcuje barvu vazeb.

BkgColor TColor Ur¢uje barvu pozadi.

ValSelColor TColor Barva povoleného vybéru (mimo operaci drag and drop).

InvSelColor TColor Barva zakdzaného vybéru (mimo operaci drag and drop).

Inspector TFormulalnspector ~ Odkazuje na komponentu pro nahled skupiny.

Tabulka 3: TFormulalmage — prehled zveiejnénych vlastnosti

Vzorec lze vytvorit také pomoci textové reprezentace nastavenim vlastnosti Text. Tato repre-

zentace pouziva rekurzivni zapis stromu. ve tvaru:
<skupina>[,,(“<¢etnost vazby><pozice vazby>[<strom>|,,“],,)*...]

Pravouhlé pozice jsou ¢islovany ve sméru hodinovych rucicek zleva od ¢isla nula. Methan
by mél pak zapis ,,C% butan ,,C(12C(12C))“ a kyselina 2-hydroxypropanova (s hydroxylem
pripojenym dolu a karboxylovou skupinou vpravo) zapis ,,C(12C(130H)(12COOH))“ Pii
tomto zptisobu vytvareni vzorcii neni provadéna kontrola vaznosti ani prekryti vzorce, takze
zodpovédnost je pouze na vyvojari. Vlastnost je urcena pro rychlé vytvareni preddefinova-
nych instanci ttidy TFormulalmage, pro ukladani v textové reprezentaci nebo programové
vytvareni struktur. Timto zplisobem je zachovan vzhled vzorce, co se rozsifené topologie
tyce. Graficka reprezentace se automaticky vytvori na zakladé struktury. Pokud dojde pii
parsovani textové hodnoty k chybé, zpracovani se prerusi a vzorec ziistane v ¢astecné vytvo-

feném stavu. Nastavenim hodnoty dojde ke ztraté ptivodniho vzorce.
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2.1.3 Komponenta TFormulalnspector

Tato komponenta slouzi k dynamickému zobrazovani informaci o skupindch vykreslenych
ovladacim prvkem TFormulalmage, ktery pii kazdém pohybu mysi nad sebou posila infor-
mace o uzlu, nad nimz se pravé nachazi kurzor. Je odvozena primo z ttidy TGraphicControl,
protoze nepotfebuje nabyvat zaméfeni (focus). K vlastni komunikaci mezi komponentami
se pouzivaji verejné vlastnosti TFormulalmage.Inspector, TFormulalnspector.Formulalmage
a TFormulalnspector.Node. Nejprve je tieba nastavit vlastnost Inspector (lze pouze za béhu
programu, nikoli v rezimu navrhu), fizeni pak probiha automaticky z ttidy TFormulalmage.
Ta v reakci na zpravu Windows o pohybu mysi vyhodnosti jeji pozici nad vzorcem a urci nej-
blizsi uzel v ramci daného poloméru (konstanta SnapThreshold). Pfifazené komponenté pak
nastavi hodnoty vlastnosti Formulalmage a Node. Pokud inspektor zjisti zménu aspon jedné
z nich, provede potfebné vypocty a zobrazi informace o skupiné (dané uzlem oznacenym

vlastnosti Node).

Z&kladni rozlozeni informaci na plo$e inspektoru je Aktudlni skupina:

zobrazeno na obrazku 14. Do horniho obdélniku se r
prenasi obrazova kopie aktivni skupiny vcetné poloh :
vazeb. V prostfedim obdélniku se nachazi 3D ndhled

skupiny ulozeny v komponenté¢ TChemData pripoje-

né ke zdrojovému prvku Formulalmage. Pokud vyvo- i
jaf nevytvoii vlastni instanci této komponenty, pouziji |
se ukazkové nahledy vytvorené v programu Cabri3D
na zaklad¢ idealizovanych proporci odvozenych z pra- :
videlného rozlozeni ektronovych part. Skute¢ny tvar -
skupiny se samozfejmé meéni v zavislosti na pripoje- 3D nihled skupiny
nych substituentech, ale vypocetni algoritmus daleko '
presahuje rozsah této prace. Legenda k 3D nahledu je :
soucasti obrazku pozadi, ktery se pfiradi do zvefejné | T

vlastnosti Bitmap.

Dal$im zobrazovanym udajem je oxida¢ni ¢islo uhliku

a jeho hybridizace. Oxidac¢ni ¢islo je urceno inspek-

torem na zakladé znamych udaji o pripojenych sku- k SILL;E:E;:E:du :
pindch. Hybridizace se urcuje podle seznamu kom- ;
ponenty TChemData ulozené ve vlastnosti ShapeTxt.
Pokud tyto udaje nelze urcit, nezobrazi se. Obrizek 15: TFormulalnspector,

zakladni rozloZeni
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2.2 Ukazkova aplikace (projekt chemie.exe)

Pro demonstraci pouziti vyvinutych kompoment byla vytvorena ukazkova aplikace. Jednim
z dilezitych faktor pro nasazeni programu do vyuky je jeho uzivatelska privétivost a jed-
noduchost ovladani. Z tohoto diivodu byl zvolen barevné bohaty design a ovladaci prvky
umoznujici zménu vzhledu (TCoolBar, TToolBar) misto standardnich systémovych prvki.
Vsechny ikony a obrazy pozadi byly vytvoreny ve vektorovém grafickém editoru Xara Xtreme
firmy Xara, Ltd., a poté rastrovany do rozliSeni obrazovky. Ovladani bylo voleno tak, aby
manipulace se vzorci byla co nejvice intuitivni a vyzadovala co nejméné operaci (kliknuti

mysi, vybéry v podnabidkach, atp.).

Vlastni kod aplikace obsahuje minimum vykonnych ¢asti, vétsina funkci je pfimo zajistovana
pouzitymi komponentami. Cely projekt obsahuje pouze tfi formulare a k nim prislusné jed-
notky (tfidy TMainForm, TEditForm a TInspectForm).

2.2.1 Formulai# TMainForm

Trida TMainForm popisuje hlavni okno aplikace. Umoziuje v sobé vytvaret editacni okna a
poskytuje zakladni ovladani aplikace. Obsahuje hlavni nabidku a $est paneld nastroja. Jedi-
nym ukolem kddu tfidy je obsluhovat udélosti vyvolané kliknutim mysi na jednotlivé ovla-
daci prvky. Naptiklad kliknuti na tlacitko ,,Novy vzorec® zpusobi vytvoreni instance editac-
niho okna. Vzhledem k pouzitému typu formulait (MDIForm a MDIChild) jsou zakladni
operace s okny (umisténi novych oken, kaskadovani, vytvoreni seznamu oken do nabidky)

implementovany systémem.

Hlavni formular zajistuje otevirani dfive ulozenych vzorci. Kéd je zde velice jednoduchy. Po
kliknuti na tlacitko ,Otevtit“ dojde ke zobrazeni systémového dialogu pro vybér souboru,
je vytvoren proud souboru a vyvolan konstrutor TNodeList.ReadFromStream, ktery vytvori

strukturu vzorce. Ta je poté pfedana prvku na novém editacnim okné.

Specificky kdd je potieba pouze prireakci na stisknuti nékterého z tla¢itek na panelech nastro-
ji se skupinami nebo vazbami. Jako pfiklad uvadim obsluhu udalosti OnClick spole¢né pro
vSechna tlacitka umoznujici pripojeni skupiny:
procedure TMainForm.ToolBindClick (Sender: TObject);
var

f: TFormulalImage;

btn: TToolButton;
grp: TGroup;

begin
btn := Sender as TToolButton;
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f := TFormulaImage.Create (nil);

f.Visible := False;

f.Parent := Self;

grp := DefChemData.Groups|[btn.Tag];

case grp.Value of
1: f.Text := grp.Name + ' (10E)';
2: f.Text := grp.Name + ' (12E) (10E)"';
3: f.Text := grp.Name + ' (10E) (11E) (12E) (13E)"';
else f.Text := grp.Name;

end;

f.DropType := dftBind;

f.FreeOnDrop := True;

f.StartDragNew;

end;

Nejprve dojde k vytvofeni prazdné neviditelné instance prvku TFormulalmage. Po identi-
fikaci funk¢ni skupiny pomoci vlastnosti tlacitka Tag se béh rozdéli na ctyfi pripady podle
vaznosti a ke prislusnému typu se vytvori uzly vzorce pomoci jejich textové reprezentace.
Nakonec se nastavi typ operace drag and drop, a ta se automaticky zahaji. Navenek se toto
projevi zménou kurzoru mysi a zobrazenim prusvitné podoby skupiny. O dalsi se jiz tfida

TMainForm nestara a vse je v rezii systému a tfidy TFormulalmage.

komponenta dialogu ,,Oteviit* komponenta hlavni nabidky

& Drgandcki chemis

Soubor Ol \} \l/

M == R =
—CH~CH~ -BH.-CH~|| —|=|=
-l | =F -Br —Cl -NH, —-SH —OH —NO,

>¢I | —{ |-COOH -CO- | —CHO -O0-  -§-

Tie NeZNAMY AKOI PO PNl MAStIG U s s s aE e e

Obrazek 16: Chemie.exe — navrh hlavniho formularte aplikace
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Aplikace také kontroluje, zda je ve schrance Windows k dispozici vzorec v nativnim formatu.
Pouziva k tomu zvlastni funkci Windows API SetClipboardViewer. Ta umoznuje zaradit okno

I

aplikace do retézu prohlizeci shranky. Kazdé okno je pak pomoci zprav systému Windows
upozornéno na zménu obsahu schranky nebo zménu v seznamu jejich prohlizect. Pti prv-
nim vytvoreni instance ttidy TMainForm se zaregistruje hlavni okno aplikace ve Windows a
pomoci metod WMDrawClipboard a WMChangeCBchain obsluhuje ptichozi zpravy. V prv-
ni z nich je vzdy provedena kontrola formatt obsazenych ve schrance, a pokud je nalezena
shoda s nativnim formatem vzorce, dojde ke zvyraznéni tlacitka ,Vlozit“ a povoleni odpovi-

dajici nabidky. V opa¢ném pripadé se nabidka i tlacitko zakaze pro pouziti.
2.2.2 Formuld# TEditForm

Hlavni funkeci tohoto formulare je nést na sobé jednu instanci tfidy TFormulalmage. Ta je
vytvorena v obsluze udalosti OnCreate pti kazdém vytvoreni nového edita¢niho okna. Nasta-
venim vlastnosti Align na hodnotu alClient je zajisténo, Ze je ovladaci prvek automaticky roz-
tahovan na celou pracovni plochu rod¢ovského okna. Formular dale rozsifuje hlavni nabidku

o funkci ulozeni vzorce, jeho vymazani a presuny pomoci schranky Windows. Vsechny tyto

Snuhne  Waneer

& EdilFurm DEWE'

Obrazek 17: Chemie.exe — navrh formulare edita¢niho okna
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operace jsou vsak zajisfovany samotnou kom-

ponentou TFormulalmage, takze ¢innost kodu & Detail skupiny |Z E|f5__(|
tridy TEditForm se omezuje na vyvolani prislus- BT slupima:

nych metod v obsluze udalosti.

Pro usnadnéni prace s programem trida TEdit-
Form kontroluje, zda pfi zavirani okna nedojde
ke ztraté neulozeného vzrce. Déje se tak v obslu-
ze udalosti OnCloseQuery, ktera je vyvolana po
kliknuti na zaviraci ikonu okna (kfizek) nebo po _
aktivaci polozky ,Zavtit“ v systémové nabidce R eknicilo uhlias
okna. V pripadé, zejehodnotavlastnosti Modified
pripojené komponenty TFormulalmage nastave-
na na True, formulaf zobrazi systémovy dialog
s dotazem, zda si uzivatel pfeje zménény vzorec
ulozit. Pokud vybere moznost ,,Ano“ nebo ,,Ne®,
okno se zavte (po pfipadném ulozeni), vybere-li
moznost ,Storno*, zavieni okna zabrani. Hi bl e T

@ C-uhlik J N-dusik
. H—vodik 8 — sira

2.2.3 Formulaf TInspectForm

Tento velice jednoduchy formulaf pouze obsahu- @ O—kyslik (@ halogen
je ovladaci prvek TFormulalnspector, V rezimu smmyvazha s s vazha
navrhu byl do vlastnosti Bitmap nastaven pod- = == nevazebny elektronovy par

kladovy obrazek, ktery také obsahuje legendu
k 3D nahledu skupin.

Obrazek 18: Chemie.exe — navrh

formulaie s inspektorem
2.2.4 Ovlddani aplikace P

Po spusténi ukazkové aplikace se objevi hlavni
okno a okno inspektoru skupin (viz obrazek 19). U kazdého tlacitka na panelech ndstrojt se

zobrazuje tip, ktery se objevuje pfi ponechani kurzoru mysi nad prvkem.

Prvni akci, kterou je tfeba provést, je vytvoreni prazdného editacniho okna nebo otevieni
souboru s ulozenym vzorcem. K tomuto ucelu slouzi prvni dvé ikony na souborovém panelu
nastroju. Treti ikona pak zajistuje ukladani jiz vytvorenych vzorcti. Dal$i operace se vzorcem
jako celkem lze provadét pomoci zbyvajicich ikon na prvnim panelu néstroja. Jsou to: Kopi-

rovat (do schranky), vlozit a vyjmout. Posledni ikona pak zobrazuje okno inspektoru.
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r'. Orgonicks clenie

Smbor Qe
== P e
—CH~CH~ BH~CH~ | — ==

-I -F —-Br —ClI -NH. -SH —OH —-NO.

~c. - -COOH -CO- -CHO -0- -S-

o

Aktuilni skupina:

Ormdaled o witd.

Hybridizace ishiku

@ C-ublik N - dusik
o H = voudik S =sira
@ O-kyslik Q) halogen

murha g sarha T
wwm ngvarchng elekoonony par

Obrazek 20: Chemie.exe — hlavni okno aplikace a panely nastroju

Vytvareni a vSechny upravy vzorce jsou provadény pomoci technologie drag and drop (pre-
tahovani mysi). Pokud chce uzivatel naptiklad vytvorit uhlikaty fetézec, klikne nejprve na
ikonu tvorby retézce (prvni ikona na druhém panelu), potom na pocate¢ni misto v edita¢nim
okné a tazenim mysi fetézec vytvaruje do pozadované podoby. Obdobnym zptlsobem lze
pripojovat k existujicimu vzorci dalsi fetézce. Vzorec ma na vSechny ukony, které ho méni,
interaktivni odezvu, uzivatel tedy ziskava hned predstavu o vysledku provadéné operace.

Zménéné Casti vzorce se pro jesté vétsi prehlednost vybarvuji cervené.

Pokud je zobrazeno okno inspektoru a uzivatel pohybuje my$i nad otevienym vzorcem, zob-
razuji se informace o skupiné, nad kterou je kurzor (viz obrazek 22). Oxida¢ni ¢islo uhliku
je urceno pouze tehdy, je-li atom uhliku ve skupiné pritomen a skupina neobsahuje volnou
vazbu. (Ta se vytvori nahradou skupiny ,,prazdnym atomem® - druha ikona na poslednim

panelu nastroji.)
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1T Drganicks elhimin

gouber yeoeee Gho
LeE RS e

—CHCH~ -BH-CH~ || — = = o
- —-F -Br -Cl -NH, -SH —OH —-NO,

>¢ = —-COOH -CO- -CHO -0- -5S-

Coadatnl Eislo uhilox

E:H‘;

HOC—CH=— 1 [.—(I:] 1
1]

CH,
Hybeidizace ubliku
@ C-uklk i N - dusik

ot H—vodik 5~ sl

@ 0 -kplik i hakisgen
o sackan
mwmncvarctny elektronovy pir

Obrazek 21: Chemie.exe — pripojovani Fetézce taZzenim

I ihrganicka ehimin

Epder weoee: Lhies
Elad= W et
—CH;\'—CH}— Ej—' {:H | —=—= Dbl shuging
Aktaaled shkupina:
- —F —Br -Cl| -NH. =SH —-0OH —NO.
A i - —COOH -CO- -CHO -0 == COOH

Chadatnl fisdo uhilox  TIT

CI:H‘ .
I |c|:—c:i I7—CHz—CH—GOOH %

CH,
Hybridiace whiiks 5P
@C-ubik N - dusik
o H - ik 5 - sina
@ O=kyslik i hakogen
b b
s nevERsbay slekironeny par

Obrazek 22: Chemie.exe — nahled karboxylové skupiny v inspektoru
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3 ZAVER

Vysledkem této prace jsou komponenty VCL umoznujici kreslit jednoduché racionalni vzor-
ce (linearni) pouzivané v soucasné Skolni praxi. Pouziti komponent je demonstrovano na
ukdzkové aplikaci s atraktivnim designem ovlddacich prvk( a maximdlné zjednodusenym
ovladanim. Nize uvedena tabulka provadi srovnani klicovych vlastnosti zminovanych pro-
duktii s touto praci. Pocet kliknuti, jako kriterium obtiZnosti ovladani, bylo testovdno na
jednoduché struktufe 2-thiapropanu v linearni podob¢. Vychozi pozici byl prislusny editor
nastaveny co nejvice pro vykreslovani linedrnich raciondlnich vzorct. Cena byla stanovena

jako minimalni pro jednu licenci pro akademické pouziti.

tato prace ISIS/Draw ~ ChemDraw ChemSketch Drawlt
uzivatelské rozhrani barevné standardni standardni standardni strohé
ceStina ano ne ne ne ne
moznost lokalizace  ano ne ne ne ne
pocet kliknuti na 3 5 7 + psani vSech 4 8 + psani vSech
testovaci vzorec skupin (7 zn.) skupin (7 zn.)
vychozi typ vzorce  racionalni zjednodusené  zjednodusené  zjednodusené  zjednodusené
export BMP, WMF vice formatd  vice formatd  vice formatd  vice formdtt
import zadny vice formatd  vice formata  vice formatd  vice formatl
podpora OLE ne ano ano ano ano
cena 0 K¢ 0 K¢ 43.000 K¢ 0 K¢ 0 K¢

V porovnani s dostupnymi editory ma tato prace fadu vlastnosti, které ji umoznuji lépe
pouzit pti vyuce chemie nebo pii jeji pripravé. Prace neni ovSem kompletni a zasluhuje dalsi
vyvoj. I v této podobé vsak predstavuje pouzitelnou pomicku pro prvni faze vyuky organické
chemie. Pti pouzivani zaky v nich také pomaha budovat navyky, které jim pozdéji usnadni

pouziti komplexnich editort struktur.
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