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Uvod
Pracovni text je uren uditelim ZS a SS, Glastnikim péti kurzt aktivity Nové trendy

Vv chemickém vzdélavani.

Pro tvorbu chemickych vzorcti (hlavné organickych struktur) a zapistt chemickych rovnic
existuje fada riznych programi, které se lisi nabidkou integrovanych funkci, ale také licenci.
Nejzakladnéjsi funkce nabizi program Chem4word (https://www.chem4word.co.uk/), ktery je
Siteny pod licenci GNU/GPL. Jedna se o ad-on pro Word, tento program se tedy integruje ptimo
do rozhrani MS Word. Dals§imi zastupci jsou napi. Model ChemLab (http://modelscience.com/,
placeny software) nebo BK Chem (http://bkchem.zirael.org/) nebo Marvin
(https://chemaxon.com/products/marvin). Typ opera¢niho systému (MS Windows, MacOS,
Linux) také ovliviiuje volbu software, ne kazdy software je mozné provozovat na vsech
operacnich systémech. V rdmci tohoto kurzu bude probran vyborné vybaveny software od
spole¢nosti ACD Labs, konkrétné freewarovy ChemSketch
(https://www.acdlabs.com/resources/freeware/chemsketch/), ktery lze ziskat také napt. ze
slunecnice.cz (https://www.slunecnice.cz/). V tomto programu lze nejen vytvafet vzorce,
rovnice, ale i1 nékresy aparatur. ChemSketch rovnéz disponuje zékladnimi ndstroji pro

modelovani 3D chemickych struktur, coZ je vyhodné pro ndzornou vizualizaci.

Uc¢astnici kurzu:

e Naudi se pracovat se softwarem pro tvorbu chemickych vzorcd, rovnic a aparatur
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1 Tvorba vzorcl a rovnic na pocitaci v softwaru
ACD/Chemsketch

1.1 Zakladni informace o programu

ACD/ChemSketch ptedstavuje program pro tvorbu vzorct, rovnic, reakénich schémat a
nakrest aparatur. Jeho uzivani je intuitivni, vystup Ize kopirovat prostiednictvim
schranky do riznych textovych editori nebo programt pro tvorbu prezentaci. Objekty se
ve veétsing pripadd vkladaji do dokumenti ve formé obrazka. Pii tvorbé lze rovnéz

vyuzivat knihovnu templatti obsahujici fadu predptipravenych struktur.

1.2 Instalace programu

Po staZeni instala¢niho souboru je potfeba tento spustit a nasledné se fidit pokyny na
obrazovce. Instalace je na vétSin€ pocitaci bezproblémova a nijak nevybocuje ze
standardu. Na pocita¢ich s MS Windows (7, 8, 10) je potieba instalaci povolit v
dialogovém okné Rizeni uZivatelskych wéta, které se otevie po spuiténi instalaéniho
souboru. Drobné problémy mohou zpiisobovat také nékteré firewally, které hlidaji 1
instalace souborl stazenych z internetu. V ptipadé blokace instalace ze strany firewallu

je potieba instalaci povolit.

1.3 Rozhrani programu

Rozhrani programu se nijak neodliSuje od jinych programi pro MS Windows a je
zobrazeno na obr. 1. Uplné nahofe je lista nabidek menu, pod ni se nachazeji

tlacitka/ikony jednotlivych funkci programu, které jsou k dispozici.

V levé ¢asti obrazovky se nachazi nabidka nejpouzivanéjSich prvki pro tvorbu vzorct, a
také mozZnost vybrat jakykoli prvek periodické soustavy prvki. Rovnéz je mozné v levé

¢asti obrazovky najit funkce pro pfidani popiskd, tvorbu radikald, iontll, nastaveni
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vlastnosti jednotlivych atomt. Tyto dalsi funkce jsou ve vétSin¢ piipada dostupné az po

vybéru konkrétniho atomu.

V pravé Casti obrazovky se pak nachézeji funkce pro ptidavani celych organickych skupin
nebo zbytkli rtznych uhlovodikovych fetézct a uhlovodikovych kruht. Nejcastéji
pouzivané struktury se nachézeji pfimo v zakladnim okn€ programu. Pro zobrazeni
kompletniho vybéru je potieba zvolit piislusnou ikonu, ktera otevie dialogové okno pro

vybér pozadované struktury.

Hlavni ¢asti okna programu je pracovni plocha, do niz se klikdnim vytvéii pozadovana
struktura (vzorec), rovnice nebo aparatura. Vytvofené struktury lze ukladat jak do
firemniho formatu, tak také do riznych formati pro ukladani molekul (jen
vzorce/molekuly) nebo do format obrazkovych. Je také mozny export do PDF. Rovnéz
lze strukturu oznacit a klasickou technikou prostfednictvim schranky ji zkopirovat do

textového editoru nebo do prezentacniho softwaru, kam se vlozi ve formé¢ obrazku.

Pf1 najeti mysi nad kteroukoli ikonu v okné programu ChemSketch a chvili ¢ekani 1ze

zobrazit ndzev funkce, ktera se pod danou ikonou skryva.

T RCOhemsSketch
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Obr. 1: Rozhrani programu ChemSketch
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1.4 Tvorba vzorcu

Program ChemSketch se hodi predev§im pro tvorbu slozitéjsich vzorci (pfedevsim
strukturnich), zdkladni vzorce a rovnice anorganické chemie lze jednoduseji vytvofit ptimo
Vv textovém editoru. ChemSketch Ize s vyhodou vyuzit predev§im pro tvorbu vzorcli a rovnic
organické chemie. Po spusténi programu je aktivni tvorba chemickych struktur (vzorcu a
rovnic). Piepinani mezi funkcemi pro tvorbu vzorcl a nakrest (viz dale v textu) je mozné
klepnutim na tla¢itka Structure/Draw vlevo nahoie v okné programu (obr. 2). Vedle téchto
tlacitek se nachazeji funkce pro vlozeni nového dokumentu nebo stranky, dale moznost pro
otevieni ulozené¢ho souboru, ukladani dat, funkce pro tisk a export do formatu PDF, tlacitka
zpét a vpred, moznosti vyjmuti, kopirovani a vlozeni dat, fizeni velikosti zobrazeni a otevirani
okna templatti. Ve spodni fad¢ tlacitek se pak nachazeji funkce pro vybér a posun, vybér a rotaci
¢i zménu velikosti a vybér a 3D rotaci. Dale je zde funkce ,,laso*. V dalsi ¢asti se nachazeji
moznosti pro zadavani struktur: normalni zadavani (Draw normal) — klepnutim se vlozi
zakladni ¢ast a pak se klepanim a tazenim vytvafi cely vzorec. Pomoci Draw continuous Ize
vkladat fetézce pouhym klikanim a pomoci Draw chains lze stiskem levého tlacitka mysi a
tazenim vkladat jednoduse dlouhé fetézce. Dalsi funkce umisténé v této ¢asti hlavniho menu
jsou ur€ené pro tvorbu pseudo 3D struktur (zobrazeni vazeb jako plnych nebo ¢arkovanych
trojuhelnikli, jsou zde umistény mozZnosti tvorby delokalizovanych vazebnych systému u

oznacenych molekul a dalsi funkce).

;;‘:: ACD/Che

Tile Edit Pages ™gls Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help

siuctue Dev | (P E S @ § S Q[ ([P % |FRE| @ %3
AL LN (& 7 E TG+ A0 E >¥[e & |d

Obr. 2: Pfepinani mezi tvorbou vzorctl a kreslenim tvart
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Postup tvorby strukturniho vzorce molekuly si ukdzeme na fenylalaninu:

1) Vybereme mod Draw normal ( J) a Vv levé ¢asti okna vybereme uhlik ( € ).

2) Klepnutim kamkoli do pracovni plochy vlozime molekulu CHs (ChemSketch

automaticky dopliuje atomy vodiku.

3) Stiskneme tlacitko levé tladitko mysSi na atomu uhliku a se stisknutym tlacitkem

,»Vytadhneme* vazbu k dal$imu uhliku.

H,C

N\

CHj;

4) Opakovanim bodu 3 vytvoiime Sesticlenny kruh. Kruh uzavieme tazenim mysi mezi 6.

a 1. uhlikem.

5) Kliknutim levym tla¢itkem mysi na vybranou vazbu ji 1ze zménit na dvojnou/trojnou.

Vytvotime tak benzenovy kruh.
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6) Dalsim opakovanim bodu 3 vytvotime zbytek uhlikové struktury fenylalaninu.

CH;

7) V levé ¢asti okna vybereme dusik ( i ) a vytvoiime skupinu —NH2 postupem podle
bodu 3.

CHj

NH>

8) Podobnym zptisobem vybereme kyslik a vytvorime skupinu —COOH. Dvojnou vazbu

na jeden z kyslika vytvofime kliknutim na tuto vazbu.
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()
9) Takto vytvorenou strukturu optimalizujeme pomoci funkce Clean structure ( ).

OH

NH,

Vytvotenou strukturu je mozné pootocit do poZzadované pozice, piip. ji posunout, zmensit nebo
zvetsit. Pro otoCeni je potfeba u oznacené struktury najetim na nékterou z krajnich skupin
dosahnout zmény kurzoru na kurzor pro oto¢eni (obr. 3) a poté klepnutim a tahem strukturu

otodit.
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Obr. 3: Kurzor pro otaceni strukturou

Dal$i moznosti manipulace je nastaveni urcité vazby do horizontalni/vertikalni polohy nebo

el y = &
pieklapéni molekuly (\’ 17 % 1€ q ). Nejdiive je potieba zvolit funkci a nasledné

kliknout na danou vazbu v molekule.

Ze struktur Ize samoziejmé jednotlivé skupiny ¢i atomy odmazéavat. Lze tak ucinit dvéma

zpusoby. Bud’ se atom, nebo skupina oznaci a nasledné smaze stisknutim klavesy Delete, nebo

1ze zvolit nastroj Delete z hlavni nabidky (ikona v ) a nasledné klikanim na patfi€né atomy

je odstranit.

V levé nabidce jsou zobrazeny pouze nejpouzivanéjsi prvky. Pokud je potieba vlozit atom,
ktery neni v levé nabidce zobrazen, lze zobrazit periodickou tabulku prvka a z ni vybrat

pozadovany atom. Tabulku lze vyvolat tla¢itkem umisténym nahote v levém menu (obr. 4).

I

-

Obr. 4: Ikona pro otevieni periodické tabulky prvka
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V zékladnim nastaveni vytvaii program ChemSketch zjednoduSené racionalni vzorce, kdy jsou
vynechany vSechny uhliky az na koncové. Pokud je potieba zobrazit vSechny atomy uhliku
Vv fetézcich, je mozné toto zobrazeni nastavit v nabidce Tools — Structure properties. Po
vybéru této moznosti se otevie dialogové okno s nastavenimi pro danou strukturu (obr. 5).
Zaskrtnutim polozky All na kart¢ Common v ¢asti Show Carbon lze nastavit zobrazeni vSech
uhlik@i ve struktufe. Strukturu, u které se nastaveni upravuje, je samoziejm¢ nutné mit
oznacenou. V této nabidce je mozné také upravit strukturu (velikost pisma znacek prvki a délku

vazeb). Pro tpravu je vhodné vypnout zaskrtnuti polozky auto v okné Properties.

Properties ? =
Current Style
Normal v

Common | Atom | Bond | Special

Show Carbong

[lan [¥] Hide Zero Charge

[V] Terminal  [¥] Cross Out Invalid Atom
Size Calculation

iioos Atom Symbol Size 10 v
WlAuto Bond Length 7 mm

Atom Style Bond Style

Arial v 07pt -

57
[ Apply ] [ Set Default ]
[ Update From J [ Restore Default ]

Obr. 5: Dialogové okno Structure properties

Neékdy je potieba (zvlasté u rovnic) vlozit ion nebo radikal. Jako jednoduchy piiklad bude
pouzit ion CI a radikél chloru. V prvni fad¢€ je potieba do pracovni plochy vlozit atom CI.
Kliknutim na Cl v levé ¢asti obrazovky a kliknutim kdekoli v pracovni plose se vytvoii HCI.
ChemSketch pii pfidavani atoml postupuje tak, aby byla vloZena molekula se spradvnym
poctem valenci vici oxidaénimu Cislu. NejCastéji se tak déje doplnénim vodikli (nekovy,
polokovy) nebo vlozenim iontu (kovy). Nyni je potieba vybrat v levé Casti funkci pro zmény
naboje atomu (obr. 6). Po rozkliknuti je mozné vybrat si, zda se ma aplikovat zvySeni naboje

(+) snizeni naboje (-) nebo zda se ma pridat znak pro radikal (tecka). Po vybéru pozadovaného

10
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symbolu se nasledn¢ kliknutim na zvoleny atom ve struktufe/vzorci tento pfevede na anion,
kation nebo radikal. Funkce ovliviiuje tu ¢ast struktury, ktera byla ptivodné vlozena (v tomto
ptikladu chlor). ChemSketch se pii zménéach naboje snazi vzdy dopocitat strukturu, aby ziistaly

Vv platnosti obecné zakonitosti (napi. ¢tyivazny uhlik).

Pro vkladani zakladnich organickych struktur, jako jsou napi. benzenovy kruh, cyklohexan,
cyklopentan, sulfoskupiny, karboxy skupiny a dals$i Ize vyuzit ikon v pravé Casti obrazovky
(obr. 7). Po vybéru pozadované struktury lze tuto klepnutim piidat do modelované struktury
nebo jen tak do pracovni plochy a poté zacit ptfidavat dalsi atomy. Dalsi dostupné struktury
(uhlovodikové zbytky) pro vkladani lze ziskat po klepnuti na tlacitko Table of radicals, které

je naobr. 7 oznaceno elipsou.

»
3|

Obr. 6: Funkce pro zménu naboje na atomu

11
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C

Obr. 7: Uhlovodikové a dalsi ptedptipravené struktury

Dalsi moznosti tvorby vzorcl se nachazeji ve druhém fadku ikon hlavniho menu. Zleva doprava
se jedna v prvni fadé o tvorbu pseudo 3D struktur (obr. 8), tedy imitace prostorového
uspotradani v rovin€. Jednotlivé vazby lze zndzornit jednim ze tii zptisobl. Zaprvé klasicky
carou. Vazby znazorné€né timto zplsobem leZi v rovin€é obrazu. Déle je mozné pouZit plny
»trojuhelnik* (vazba smétuje pred rovinu nakresu) nebo prerusovany/carkovany ,.trojuhelnik*

(vazba sméfuje za rovinu nakresu). Ptiklad takového vzorce se nachazi na obr. 9.
&4 -
< & F.4507
an an

Obr. 8: Dalsi moznosti Gipravy a tvorby vzorctl

CHj

|
HaCrr N,

4
H,C

Obr. 9: Pseudo 3D struktura

12
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Dalsimi funkcemi je zndzornovani kiivek u delokalizovanych elektronovych systémua a =-
komplexi (obr. 10). Tyto funkce nachazeji zna¢né vyuziti zvlasté v organické chemii pfi tvorbé
reakénich schémat, v nichz dochdzi k adici na aromatické kruhy. Funkce se aplikuji na jiz
piredem vytvorené a oznacené struktury. Pouziti t€chto funkci bude podrobné popsano v ¢asti

Tvorba rovnic.

Obr. 10: Ktivky delokalizace a tvorba m-komlext

1.5 Tvorbarovnic

Tvorba rovnic a reakénich schémat vychazi z tvorby vzorcl. V prvni fad€ je potfeba umét
vytvaret vSechny typy vzorct, které se budou v rovnici vyskytovat. V pracovni ploSe se tedy
vytvoii vSechny potfebné vzorce a nasledné se pospojuji do vysledné rovnice. K tomu jsou
potieba jen znaky "plus" a také samoziejmé reakéni Sipky. Vkladani téchto znakil je mozné
z hlavni nabidky. K zékladnimu pouziti sta¢i prvni tfi ikony (+, vkladani Sipek a popis nad a
pod Sipkou, obr. 11). Ikonou ,,+* Ize vlozit klasické znaménko, kterym Ize nasledné pohybovat
jako kterymkoli jinym objektem. Pti vkladani Sipek nejsme limitovani pouze zakladni Sipkou
zleva doprava. Po klepnuti na trojuhelnik ve spodni ¢ésti ikony se zobrazi nabidka riznych typt

Sipek (obr. 12).

PXEIE 4 Q2
3>+ A A B L

40 50

Obr. 11: Funkce pro tvorbu chemickych rovnic

13
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Obr. 12: Moznosti vkladani Sipek

K reakéni Sipce se Casto piidava popis (nad Sipku se piSi podminky reakce, pfip. méné
vyznamny reaktant a pod Sipku se pi$i mén¢ vyznamné produkty). Nejdiive je potfeba vytvofit
samotnou rovnici vytvorenim jednotlivych vzorct a naslednym pospojovanim pomoci znakt +
a Sipek. Poté je nutné vybrat nastroj pro popis Sipek (Reaction arrow labeling, obr. 13) a
klepnout na Sipku, u niz je potieba vlozit popis (reakéni podminky). Otevie se dialogové okno

Edit reaction conditions (obr. 14), kde Ize vlozit popis nad a pod Sipku.
VA
60

Obr. 13: Nastroj pro vkladani popisu reakéni Sipky

»
Edit Reaction Conditions

$ BR I'&‘ Times New Roman L”? il B 7 U x %

H:S0. hw
P
t
C:
acid
hase

« 0K I X Cancel | ? Help

Obr. 14: Okno editace reak¢nich podminek - popisu reakéni Sipky

14
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Postup tvorby rovnic elektrofilni substituce — chlorace benzenu:

1) Vytvotime rovnici vzniku C1*. V levé ¢asti okna programu vybereme Cl a kliknutim jej

vlozime do pracovni plochy. Nasledné v levé ¢asti vybereme nastroj Edit atom label (

B ) klikneme na vlozeny HCI a zménime vloZenou strukturu na Cl. Nasledné vlozime

reakéni + ( + ) a stejnym zptisobem jako Clz vytvotime vzorec AlCIs (vlozenim AI** a

pouzitim Edit atom label). Nésledné vlozime do rovnice reakéni Sipku (”?f ). Dale
musime vlozit CI*. Do plochy si vlozime HCI (vybérem Cl z levé nabidky) a zménime

naboj vlozené struktury pouzitim nastroje Increment charge

( ) z levé nabidky. Timto zpisobem se vytvoii H2CI*. Tuto strukturu je nutné oznadit
a nasledné vybrat Tools-Structure properties. V otevieném okné na kart¢ Atom
zvolime v olni ¢asti H a nastavime barvu na bilou. Stejné postupujeme s indexem

(symbol n). AICls vlozime pomoci Edit atom label.
cl, + ACl; — C' + Al

2) Rovnice tvorby m-komplexu. Vlozte CI™ pomoci postupu uvedeného vySe nebo uz
vytvotenou strukturu zkopirujte. VloZeni reakéniho + a reakéni Sipky je také popsano
vySe. Pro vloZeni benzenu miiZete tento bud’ vytvofit manudlné, nebo miZete vyuzit
ptedpfipravenou strukturu z pravé ¢asti okna. Vyberte benzen a kliknéte do pracovni

plochy. Vlozte si molekulu 2x. Pro ukonceni vkladani templatu stisknéte klavesu Esc.

V levé Casti okna programu zvolte Cl a néasledné pomoci nastroje pro selekci ( = )
oznacte se stisknutou klavesou Shift 5 atomt uhliku v benzenu (klikanim na jednotlivé

atomy), na kterém ma byt vytvofen m-komplex. Po vybrani vSech 5 atomti Markush

bond with shadow ( & ).
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CI+ + —_—

—Cl

3) Vytvoteni o-komplexu. Zkopirujte si strukturu m-komplexu, ptidejte reakéni Sipku.
Vytvoite molekulu cyklohexanu nebo ji vlozte z pravé ¢asti okna. Nasledné ptidejte do
molekuly chlor a explicitné jeden atom vodiku. Nésledné pomoci nastroje pro selekci

oznacte 5 uhlikl, na nichZ neni vazan chlér, a zvolte funkci Solid delocalization curve

P

( - ). Nakonec vyberte funkci Increment charge () a kliknéte do stfedu

delokaliza¢ni kiivky.

Cl H

4) Vznik chlorbenzenu. Zkopirujte si strukturu o-komplexu. Vlozte do pracovni plochy

reakéni Sipku. Vyberte funkci Reaction arrow labeling ( %l ) a kliknéte na vlozenou
reakéni Sipku. V otevieném okné vypliite vedlejsi reaktant a produkt. Nyni uz zbyva jen

vytvofit molekulu chlorbenzenu.

Cl H Cl

+ AIClL,

Y

- HAICI,
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1.6 Knihovna templati

Knihovna templatii neboli piedpfipravenych struktur obsahuje v zakladni instalaci programu
relativné velké mnozstvi riznych struktur, pocinaje slozitéjSimi molekulami a konce
chemickymi aparaturami. Da se ji tedy s vyhodou vyuzit k uSetfeni Casu pii vlastni tvorbé.
Knihovnu Ize vyvolat z horniho menu ikonou Open template window (obr. 15). Po klepnuti
na tuto ikonu se otevie dialogové okno (obr. 16), v némz lze vybirat z fady predpfipravenych
struktur, které jsou navic rozdélené do tematickych celkii. Ty je mozné volit z nabidky v levé

¢asti okna nebo pak z rozbalovacich seznamii v horni ¢asti okna.

Vybrany objekt pak lze vlozit na pracovni plochu jednoduse kliknutim na objekt v okné
templatl, ¢imz dojde k uzavieni tohoto okna, a naslednym kliknutim na pozadované misto
Vv pracovni plose, kam ma byt struktura vloZena. Pro ukonceni vkladani je potieba stisknout

klavesu Esc.

| [ 1011) aksiocs (ac-as) 7 ae Organizer  Cancel  Hep

s
Cerbohydrates
DNA/RNAKI

Lab Kt

Newman Projections
Orbitals

Phosphorus Compounds
Steroids

Sugers: alfa-D-Pyr
Terpenes

alstophyllan aspidofractinine

Obr. 16: Dialogové okno pro vkladani predpfipravenych struktur
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1.7 3D zobrazeni

3D zobrazeni v prostiedi programu ChemSketch se tykd pouze molekularnich struktur. Jeho
vyuziti je velmi jednoduché a vyzaduje pouze znalosti pro tvorbu vzorcl. 3D zobrazeni lze
vyuzit pro vizualizaci trojrozmérnych struktur napf. pfi vyuce. Software obsahuje pouze
nejzékladnéjsi funkce pro praci s 3D modely molekul, tedy hlavné funkce pro vizualizaci.
Pokud je potieba pracovat s modely sofistikovanéjsim zpiisobem, je nutné zvolit specializovany

software pro molekularni modelovani.

Tvorba 3D modelii molekul v programu ChemSketch je zalozena na tvorbé vzorcii molekul.
Nejdiive je tedy nutné vytvofit spravné vzorec poZadované molekuly. Opét neni nutné
dodrzovat presné délky vazeb a vazebné thly, o ty se postard naslednd optimalizace. Po
vytvofeni struktury se v pfipadé 3D modeli nepouzije funkce Clean structure, ktera slouZzi pro
klasickou dvourozmérnou optimalizaci, ale funkce 3D Optimization (obr. 17). Nejdiive je
potieba vzorec oznacit a nasledné klepnout na ikonu funkce. Po klepnuti se provede 3D
optimalizace struktury a ChemSketch se rovnou piepne do rezimu, v némz je mozné

s vytvofenou 3D strukturou rotovat ve vSech tfech osach.

o I

9 EEs @ gg_g nChl %3 @ LocP PubiCihem el

6P e@

Tn

A

Obr. 17: Ikona funkce 3D Optimization

Pro lepsi nastaveni vizualizace vytvofené 3D struktury je nutné spustit Prohlize¢ 3D struktur
(3D Viewer). Do prohlizece se automaticky nahraje cela pracovni plocha ChemSketche, pii
vizualizaci jednotlivych molekul je proto potieba pracovat postupné, v pracovni ploSe mit jen
jednu strukturu. Po klepnuti na ikonu 3D Viewer (obr. 18) se otevie okno prohlizece
(obr. 19).
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Obr. 18: Ikona pro spusténi 3D prohlizece

Obr. 19: Okno prohlizece 3D struktur
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2 Tvorba nakresu zakladnich aparatur

Nakresy chemickych aparatur lze tvofit napiiklad v jakémkoli grafickém editoru (InkScape,

Scribus, GIMP, Krita ad). PohodIngjsi je vSak vyuzit program ChemSketch. V tomto programu

lze nékres tvofit upln¢ od zacatku (jednd se o jednoduchy vektorovy editor nebo lze vyuzit

knihovnu templati. Do rezimu kresleni 1ze vstoupit klepnutim na tlac¢itko Draw v hlavni

nabidce (obr. 20). V levé ¢asti okna se nasledné misto nastroji pro tvorbu vzorcli objevi nastroje

pro kresleni rtiznych druhii kiivek, tvart, Sipek, vkladani bitmapovych obrazkd, textd, tabulek,

zavorek, bublin a dalsich. Uziti jednotlivych néstrojui je jednoduché a intuitivni, po vybéru

nastroje lze klepnutim a taZzenim vytvofit dany tvar v pracovni plose. U vlozeného objektu je

pak mozné upravit barvu vypln¢ jednoduse vybérem barvy z nabidky, ktera se zobrazuje v levé

spodni ¢asti okna programu.

rr"—-l ACD/ChemSketch (Freeware) - [nona |

File Edit Dages Tools Object Templates Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help

@eﬁa@ $ M QA 2w - [3Fa

: e CehFFI LEl.

0 10 20 30 40 S0 60 70
\mm 1 | 1 P 1 | L | 1 | 1 | 1 | 1
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o

o
i

v

Obr. 20: Nastroje pro kresleni
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Po vlozeni vSech pozadovanych objektd s nimi Ize jednoduSe manipulovat, pfesouvat je a
otacet. Jednotlivé operace lze volit z hlavni nabidky. Horni liSta hlavni nabidky i se vSemi
funkcemi je spole¢na pro tvorbu vzorct i kresleni, jeji popis je uveden Vv piedchozi kapitole.
Odlisna je spodni lista hlavni nabidky (obr. 21). Zleva se zde nachézeji funkce pro oznaceni,
posun a zménu velikosti (symbol Sipky), oznaceni, posun a rotaci. Déle je zde ikona pro editaci
uzlovych bodt pii praci s mnohouhelniky, ty se vkladaji kliknutim na piislusnou ikonu v levém
menu a nasledné klikdnim v pracovni plose. Po ukonceni navrhu mnohothelniku je potfeba
stisknout klavesu Esc. Tim dojde k ukoncéeni rezimu navrhu. Poté je mozné pomoci nastroje
Editace uzlovych bodi upravovat polohu jednotlivych vrcholtt mnohothelniku. Po dokonceni
uprav lze opét uzit klavesy Esc pro pirechod do zakladniho rezimu programu. Dalsi funkci ve
spodni listé hlavni nabidky je editace textu u textovych prvkii. Opét se tak déje vybranim funkce

a kliknutim na pozadovany textovy prvek. Pro ukonceni editace je nutné vyuzit klavesu Esc.

Dalsi dv¢ ikony slouzi k pienosu vybraného prvku do poptedi ¢i do pozadi ( T T ). Lze tak
fidit umisténi jednotlivych prvka v ose Z. Pokud se nékteré prvky piekryvaji, pak se timto
nastavenim fesi, ktery z prvkli mé& byt nahote (cely viditelny) a ktery ma byt piekryty.
V ChemSketchi je mozné toto nastaveni fidit pouze takto omezené, v programech pro tvorbu
grafiky nebo pro tiskovou sazbu Ize umisténi v 0se Z fidit mnohem podrobnéji napt. pomoci

hladin nebo vrstev.

Dalsi velmi uZite¢nou funkei je seskupeni objektt (funkce Group, “**). Pokud se pracuje
s malym poctem objektil, neni nijak nutné tuto funkci pouZzivat. Prosté se pozadované objekty
oznadi (tazenim nebo klepanim na jednotlivé objekty se stisknutou klavesou Shift) a takto
oznacené je lze spole¢né piesouvat nebo rotovat. Tento postup je neprakticky v ptipadé vétsich
skupin objektl nebo v pfipad¢ ndkrest, které uz jsou z Casti hotové a je potieba zachovat
vzajemnou polohu jednotlivych ¢asti (napf. stojan, drzaky, filtra¢ni kruhy apod.). V tomto
ptipad¢ je dobré oznacit jednotlivé Casti slozeného objektu a nasledné zvolit funkci Group.
Tim dojde ke spojeni jednotlivych €asti virtudlné do jednoho celku a naslednd manipulace
ovliviiyje tento celek. Je rovnéz mozné pouzit funkci Group pro spojeni objekti, ktera jsou
samy seskupené z dil¢ich ¢asti, tedy hlavni objekt (skupina) bude obsahovat podskupiny a ty
budou tvoteny dals$imi podskupinami nebo jednotlivymi ¢astmi. ZruSeni seskupeni piedstavuje
opacny proces, kdy je potfeba oznacit seskupeny objekt a nasledné pomoci ikony Group lze
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tento objekt rozdélit na jednotlivé skupiny nebo zékladni stavebni jednotky. Pomoci
seskupovani jsou tvofeny aparatury v knihovné templatti, pokud tedy vznikne potieba pouzit

jen ¢ast aparatury, je ji nejdiive nutné rozdélit na jednotlivé slozky.

Dalsi funkce v hlavnim panelu pak slouzi k pievraceni ¢i otoCeni vybranych objektt a dale pak

k zarovnani objektd v horizontalnim ¢i vertikalnim sméru vici nejvétsimu z nich.

Tuuul Y viewr | L) [ F e S 7 o EEH 0 YY) TR
el 8 o Leeh PEE okl .

Obr. 21: Hlavni nabidka — funkce pro manipulaci s objekty

Je samoziejme mozné tvofit vSe od zacatku. Mnohem pohodInéjsi a rychlejsi cestou je vSak
vloZeni jednotlivych Casti aparatur nebo celych aparatur z knihovny templatti a néslednd uprava
téchto objektl. V zdkladni nabidce se nachazeji rizné laboratorni objekty — kadinky, baiky,
nalevky a dalsi, po rozbaleni seznamu v horni ¢asti okna je moZné vybirat z dalSich nabidek,
které obsahuji separacni, destilacni, reak¢ni aparatury, aparaturu pro titraci, chladice a dalsi.

Vétsina objekti je tvofena jako skupina zékladnich objektti nebo podskupin.
V ramci tohoto kurzu si vytvofime destilacni a filtra¢ni aparaturu.

Zacneme tvorbou destila¢ni aparatury:

1) Z knihovny templatt ( Ee ) vybereme varnou barku a kliknutim v pracovni plose ji
vlozime do této plochy. Nasledné stiskneme klavesu Esc. Banku tazenim za roh mirné

zmenSime.
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2) Z knihovny templatd vlozime destila¢ni nastavec stejnym zptisobem, jako jsme vkladali
baniku. Nésledné je potieba zménit velikost nastavce tak, aby ,,pasoval® do zdbrusu na

banice. Nastavec ,,zasuneme* tazenim do banky.

3) Stejnym zpusobem, jako v bodé 2 vlozime chladi¢. Chladi¢ je nutné upravit nejen co do

velikosti, ale také je potieba jej spravné natocit. Pro Otaceni objektd se pouziva funkce

e , . . . « , .
Select/move/rotate (™ ). Zvolime tento nastroj, najedeme na néktery z kontrolnich
bodi (¢tvereCky v rozich a po stranach objektu) a se stisknutym levym tlacitkem mysi

oto¢ime chladi¢ do spravné polohy. TaZzenim si chladi¢ mizeme pfisunout k nastavci.

23



J**, | EVROPSKA UNIE Iﬁr

* w Evropskeé strukturalni a investicni fond Y

oo | e ; o , Moravskoslezsky
* gk peracni program Vyzkum, vyvoj a vzdélavani MINISTERSTVO SKOLSTVI,

MLADEZE A TELOVYCHOVY raj

Nasledné pfepneme na nastroj Select/move/resize ( i ) a upravime velikost chladice

tak, aby pasoval na nastavec.

4) Do aparatury vlozime alonz. Opét miZzeme upravit natoceni a velikost objektu.

5) Dale muzeme pfidat Ehrlenmeierovu banku pod alonz. Aby byla vizualné zachovana

pruhlednost bariky, je potieba ji prenést do pozadi (funkce Send to back, ' & ). Oznacte
bariku a kliknéte na tlacitko.
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6) Do aparatury muzete jesté piidat teplomér a kahan.
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Druh4 aparatura, kterou si ,,postavime* bude filtrace. Pti tvorbé filtra¢ni aparatury je mozné

vychazet z objektu stojanu s bankou, ktery je v knihovné templatd.

1) Vlozte si do pracovni plochy objekt stojanu s bankou.

2) P oznaceném objektu kliknéte na tlagitko Group (22, &im2 cely objekt rozdélite na

jednotlivé podc¢asti. Nyni miiZzete oznacit baiiku a smazat ji (klavesou Delete).
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3) Dale musime upravit drzak na filtra¢ni kruh. Z tohoto divodu jej tedy ozna¢ime a opét
zrusime seskupeni jeho jednotlivych ¢asti tlacitkem Group. Nasledné¢ miizeme smazat

nepotiebné Casti drzaku.

4) Oznacime Gpln¢ pravou ¢ast drzaku a taZzenim za kontrolni bod ji prodlouzime. Muzeme
také zménit barvu na ¢ernou (kliknutim na ¢ernou ve spodni ¢asti obrazovky). Poté
oznacime vSechny casti nové vzniklého filtraéniho kruhu a zpatky je seskupime

stisknutim tlacitka Group. Kruh mizeme posunout na stojanu smérem dolt.

5) Nyni vlozime z knihovny templati nalevku. Upravime jeji velikost, umistime ji na

kruh. Poslednim krokem by mélo byt jeji pteneseni do pozadi.
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6) Nyni uz zbyva jen ptidat kadinku. Vlozime ji z knihovny templati. Opét je potieba
upravit velikost kadinky a pfenést ji tlacitkem Send to back do pozadi, aby byl vidét

stonek nalevky.
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7) Takto vytvofena aparatura vSak stale neni Gplné v potfadku, jelikoZ by se mé¢la nalevka

dotykat kadinky opacnou stranou stonku (delsi ¢asti). Je tedy potieba nalevku oznacit a

zvolit funkci Flip left to right (
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